





ACTA UNIVERSITATIS SZEG EDINENSIS 
 
ACTA I UVE N UM 













ACTA _EN' VERSITATIS SZEGEDINENIS 
ACTA !LIVEN um 
TOMUS III. 




Kiadja a József Attila Tudományegyetem Tanácsa és a Magyar 
,rn,Tnista lZiusági Szövetség József Attila Tudományegyetemi Bizottstiga 
Szerkes7tőbizottság : 
Dr. Ferenezy Lajos  




A kiadásért felel Dr. Szőkefalvi-Nagy Béla dékán 
A KADVilUMCIANID. ÉS KADMIUMTIOCIANAT OLDÉKONYS.kGA 
Dózsa László 
II, eves vegyész halig. 
L'd/SCIN1/2 es Cd/CN/2 oldékonysága. 
A kadmium-pszeudahalogenidek oldékonyságzira a szakirodalomban igen 
kevés adat áll rerttsiteirigIffttre.:"Különböző közvetett adatok és megfi-
gyelések alapján valószinünek látszott, hogy e néhány oldékonysági érték 
is hibás,-. Mégis mind a mal -niPig ezekkel az értékekkel dolgoznak, ami 
néhol helytelen következtetésekre vezethet. - Pl, R. A. Ponneman és 
1, H. Jones 	annak bizonyitására, hogy a kadmium klorid-cianid ve- 
gyes -komlex létezik, felhasználja azt a megfigyelést, bogy a Cd/CN/2 
oldékonysága NaC1 oldatban mintegy 0,1 m körüli érték, ami csaknem 
százszorosa: a deszt: vizben való oldékonysagnake- /Itt hivatkozik K. 
Masaki2 áltll 1931-ben megadott oldékonysági értekre/ Ilasonló tévedések 
elkerülése végett szükséges volt megvizsgálni e vegyületek deszt. vizben 
való oldékonyságát.- 
Cd/SCN/2  oldékonyságának meghatározása.- • 
Erre mindössze egyetlen értéket találtam az irodalomban, a fent mar em-
litett K. Masaki által 1931-ben meghatározott oldékonysági értéket, amelyet 
a gyüjteményes munkák is átvesznek. 3 - K. Masaki elektrometriás uton 
határozta meg az oldékonyságot mégpedig koncentrációs elem elektromo-
toros erejének mérése által.- 
Módszeréaek lényege röviden a következőkben áll : 
Nernst-féle összeffiggL: '...,boo dja, hogy ha a olyan egymástól elválasz-
tott félcellába merül a 2, félcellaban lévő elektrolit kationjának megfelelő 
féinalaltrúd, aielyekben ugyanazon kationt különbökő koncentrációban WC- 
talinazó elektrolitok vannak, az elektródok között fellépő elAtromotoros  erő  
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a két ionkoncentráció viszonyától függ.- 
Első közelitésben : 
E 
V E 
Ahol : R egyetemes góztillandó. T absz. hőmérséklet. F Faraday állandó 
V az ionok vegyértgc, 	ősc2 a két oldat ionkoncentrációja.- 
Ha az eltérő ionmozgékonyságokból eredő u.n. diffufiós potenciált is 
fig3elelube vesszük, továbbd konceatrációk helyett aktivitásokat irunk. a 
képlet a következciLéppon módosul : 
E a 	— 	 74 	 R-I- In 2 F 
Vagyis amennyiben isdloorjük 	és tilionmotgékonystigokat valamint 
k t 	1/a-1 /a./ ionok vegyértékét/. továbbá az egyik oldat koncent- 
rációját és az aktivitási koefficienseket.. E mérésével a másik oldat kon- 
4 centrációja kiszámitha16.- 
Masaki lényegében ezen elv alapján járt el. - Mondván. hogy koncent-
rácia kell meghatározni. összedllitott egy koncentrációs elemet. also! az elek-
lródok Mm kadmiumból állottak, az egyik oldat Ismert töménységii CdC12 a 
másik a telitett Cd/SCN/2 oldat 
Tehát az elem a következő volt : 
Cd/amalgám/. Cd/SCN/2 tel. old./ /CdCl20.0IM.Cd/amalgám/ 
Mérte E-4-1 és/ -t saját répbbi méréseiből, az aktivitási koefficienseket 
Irodalmi adatokból vette, 
c2-t ismertnek választotta a számitotta a meghatározandó c-t azaz a telitett 
oldat Cd2 +ion koncentrácI6jdt,- Ennek alapján kimondta hogy a Cd/SCN/ 2 
oldékonysága : -5mol/liter.- 
E módszer valóban pontos eredményeket adott volna. ha a Cd/SCN/2 tialde-
konystiga nagyságrendlkat Ibtipyezne a fentIvel.- Ugyanis ilyen kis kon - 
centrációban jogosak azok az elhanyagolások. amelyeket Masaki alkalmaz 
Atielyekről ugyan emlitést sem tesz/..- 
Mégpedig : 
I./ A Nernst képletben aktivitások szerepelnek. tehát aktivitást kap koncent- 
rficiO nelyett es ezt egyenifinek veszi a koncentreiniával..., 
2,7 lonmozgékorayseigok aitalánar a nigitás mértékkéti51 tagenek.- 
3./ Feltételezi.- hogy a Cd/SCN/2 telljesen disszocl CilZtés SCIC ionokrai 
ami já kozelitAsoen igy is !eons , fla az oldékonység xis érték lenne.- 
Vismut Mewed(' ott követeti el alapvető 	antkor eleve eoből a feltéte- 
led:8061 indult ki, nogy az oldákonyM.g ia érték. Márpedig, mug az Ifőzetes 
kisérletelmoől Mortal a7. oidékon.yiság olyan nagy, uoio- semeniesetre sem en-
gedlietők meg a fenn emittett oknanyagolaaoko- Mintán t elitett oldat koneenir-
rielója nagy, a kone:entréelös e .lent elektromos erejének mérésével elvileg sem 
határozható meg. Szabad leayen ism& 'hivaLkoznom, kissé ré-szletesennen a 
mar emlite.tt elhan1401143okra 
1,/ Ekkora töménységben mar egyáltalan nem vető azonosnak az oldat akti-
vitása és a Cd2+ion koncentrádNa /mint ailogyan CdC12 esetéhen is Masakil 
ttivilással számol  - nagyon helyesen koncentráció helyett/ 
2./ Nem valószmntt, nogy a Maaaki Wil mkt 68 felhaszban ionmozgékonysági 
érték pontos, navel az Ma az ionkoncentrAo1 ,54. 1s A Masaki ‚sett mug  oldat-
nat. iételezto fel a WIWI Cd/SCN/e4- 
2+. Ezekoől köveikezik. hogy Masaki még a len.yleges Cd ion konce tráciöt sem 
Daiározbatta meg Jály- A tabiett oldat kont-zntraciója 71. későph/ 	között 
van, márpedig akkor a Onyleges Cd4+toia koncentrAdó a szikcesztv. egyensii-
lyok szlimitásoa rátelével 	2031XY-2 ea iss.*.gr2 xözé 
Még lényegetebh szempont azonben. hogy töményenb, sőt még nigaob ol- 
datokuan is az anyagok disszodJániója korántaern tektotnető 41,tesnek. Az oldat- 
nan bonyolult egyeimily1 viszonyok állnak inn amelyek natásaképpen számol- . 
nunk Kell a 'ezőhariforgő eseilAn a Cd- és SCN- ionok mellett Cd/SC.N/17Cd/SCN/, 
Cd/SCN/ 3- Cd/SCN/42- k.orneexek jelenletévol /ai.az nem esupán hidratillt Cd
2+ 
es SCN- ionok vannak jelen/.- Ez pedig azt-jelEntl. nogy A Cd/SCN/2 teiltett 
°last koneentArlója /feloldott 4/SCN/4-ra nézve/ semmiképpen sem vehető azo-
nosnak a.z oldatoan lévő Cd: +- Ion konoentraciójAval.- Az.az az oldékonyságot 
nem tenet olyan módon meghatzirozni : nosy egyszeriten megmérjlit a szanad 
'2+ Cd ton koneentráciO'Arnint pedig már emntettem a koncentriktós elem gekiro- 
mos ereja a két oldalban lévő azoitos ionok konoentriletágnak. Ponlosanban 
9+ - 
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ionalchvitások viszonyának függvénye , a mi esehinkoen a Cd2+ion koneent-
riclóké. - Ezáltal az elektromotoros erő - amelyet m6rtitik a telol-
dott Cd/SCN/ 2 mennyiségt61, nanem az oldatban lévő Cd'  ion koneentráci- + 
óbiltől fags. Maaaki legfeljebb ezt számittiatta volna ki, de az 1./ és 	pent- 
ban emlitettek mall, it ;.Stlom, ezt sem vifiipzhette el pentosan.- 
Tomtit Maaaki ezzel a módszerrel egyákaMs  nem határozhatta meg amit akart, 
vagyis a Cd/SCN/ 2 oldékonyadgát.- 
Anuoz., uogy az oldékonyságra megfelelően használható adatot k.aplak, más 
módszert kellett kneels's. Elvben a következőkoen dül a módszer : az elke-
szitett, tiszta Cd/SCN/2-061 telitett oldatot kész.itek /eddig Masaki is igy járt 
el/ a a telitett oldatnan nem koncontrációs elem összetillittisával vagy vezető-
képességi mérésekkel, hanem egyszerii analitikai módszerrel meghatározom a 
teljes kadmium /,11/ ill. tiociantit koneeiltrdeit4t.- Az analitikai módsz.erek u-
gyanis mindig a teljes kadmium s hicianI mennyiségét adják meg, mivel akár 
Iltrimetrikua.  akár gravimetrikus uton jar ank el, az oldatnan fennálló egyensulyok: 
Cd/SCN/"'-:-: :::: • .0 d2± + SCN- 
Cd/SCN/2 	 Cn/SCN/
+ + SCN- 
Cd/SCN/3 -- Cd/SCN/z + SCN- 
Cd/SCN/Z- 	 Cd/SCN/ + SCN- 4 
minden-képpen teljes mértékben a aisszocidció iranyiiba  tolónak el 
Miután ez az elvi inódsasr célravezetőnek látszott, j..cresni kelett gyakorlatilag 
is jól kivinető kényelmes analitikal eljárásokat  Cd ± k.̀8 SCN- meghatArovisára.- 
'4 LegalkalmaaaoDnak a itunetritus módszerek lntazottak.-Cu ' meghatitrozására 
komplexometriás eljárást választottam. - 	Mielőtt a telitett Cd/SCN/2 oldatban 
lévő Cd2+ meghatározásához hozzdfogtam volna meg kellett vizaglikom, az ol-
dalba 16116 SCN- tonok nem zavarnak-e? 
Röviden a CdZ+ megnatározia lényege : Xilenol-narancs jelenlétében etilendiamin 
tetraecetsavval /BDTE/ megtltrilom a Cd2+oldalot. A xilenolnaranes a Cd 2+ion-
nal vöröses-lila komplexet ad, s baulk az ...-11'nTE atabilisaon komplexet képez' 
a titrálás folyamán kiszoritja a xilenolnarancsot /mikoz.oen cdy keletkezlk/ Az 
ekvivalenclapont min megjelenik a xilenolnarancs szine, ami az alkalmazott' pH 
értéken sárga.- Látszik. nogy tontosAr 
putferold8sal ériink °41411 415" -*""6 3 
Az ernlitett zavaró nAtás megvizsgilléséra 
azonos Mennyiségii 0J5 mobs Cd/NO3/2 
adtam 0,3 mobs NH 4SCN oldatot; 
0'1 
d 2+ - SCN— m  
Deé1t1tásáft h'exame  m.)Ini tar: a.' min 
0 tuebbiu (..\i/13Z\b3 
a köveUcező kisérletet végeztem el 
.4 
oldatoknoz különbözőruennyiaéguen • 
ick:loi 	 - 	 .;44. 
EDTE ini 
• 
..) 0 16.3Z 
b k25 1/3.35 
2.6 lb.30 
. 3.15 174,20 
5 ta l5.22 
Leitnató, nagy •gyaorintalg nem bolottetsolja a ntrálaii eredinényekef SCrion 
jelenlete,) azonuan lápasz.talátont szerint Kissé lelassta a végpontielzást. A 
pufferkent nasznált nekanietilentetzamin  hozzáadásakor ugyanis fehér pOrszertl 
csapadék vélik. in /feltenetően hexanualtléntetramen Cd/SeN/ 2  —ve) alxotott Komplexe. 
c we. blieN 4/ 4/8C11/2 
Ez azt jelenti. tiogy a Cd2+ionoK egyrésze csapadék formajéban kötve van. ez 
Altai a xilenoinarancs jóval az skvivalenciapont e1ő 	ei. Viszont na lassan 
végzem a tarditi 	 a. st. az EDTE a szand Cd2tkanokat megköti: 8 egy Idő mulya 
a keletkezett hexametiléntetrainid komplex téljes egészénen [eloldódik. - A tit-
rálást teaút addi g a pontig folytatotn., ami g az összes csapadék let nem oldo- 
amit jól indikál a jelenlevő xlionolnarancs ugyanis amig Cd-hexamettléntetra- 
+. min komplex van jel ,' ennek disszociáciájánól származó Cd2  ionok hatására az 
oldat lilás szint vesz tel egy idő mulvJ. s eau akkor tart ja meg az átcsapási  
sárga szint. amikor mér nincs fölösle gben CdZ+ ion. a717,  az EDTE komplexne 
+ vitte. Kissé kén yeimetlenné Valik tendt a Cd '  meguattirozása. de az eredmén ye-
ket lényegesen nem nefolyásolja. Csaknem teJjesen kiktiszönöltem e zavaró ha-
bit:4 is az 411514 aogy 6strt=yeUem, nog y a tent emittelt Cd-hex.. tetr, komplex nem 
azonnal vAii le hanem csak egy WC) mulya. - nem pdianatszerii reakptóról van 
tend ', szó  Éppen ezért u gy jártam cL nagy a nexametiléntetramin hozzáadása 
után azonnal *Ss gyorsan végeztem el a tltrálásl miáltal nagyon kevés csapadék- 
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képződést tapasztaltam.  Más módszert is kiprobáltam : feleslegen adtam a 
Cd/SCN/2 oldaI1oz EDTE- t a ennot ielesle0 CdSO4 mérőoldattal visszatit-
ráltam. Miután a hexamettléntetramint csak akkor adtam nozzá. amikor az 
BDTE feleslegoen volt, egyáltalán nem észleltem az emlitett zvaró hatást,- 
SCN -ionok megnabirozastira jodorretrais módszert valasztottank tNem rész-
letezem. miután sernindéle zavaró tényezőt nem tap asztaltarn„ - 
Annoz. 'logy a Cd/SCN/ 2 sztőcltioartrikus összetételéről meggyőződjek szük-
séges volt a két mérőoldat /Na2S 203 és E01E/ faklorát egymásra betillitani.- 
Ezért mindkét mérőoldatot CuS042 0-ra illitotiam De t komplexomel- 
rids uton murexid indiktitorral'
., 
  Na.S 2 03 -t jodometritis réLmegnatározássa04. 2  
Mintán vaiamennyi analitikai proolénatit kiküszöoöltem tozzá lehetett kezdeni 
Cd/SCN/2 telített oldat koncestrációjának m Egnatározásához. Elsősoroan 
Cd/SCN/2-1 kellett készítem. - Előazör természetesen ktsérietKéppen 0,1 mobs 
Cd804 és 0,2 mobs KSCN oldatot önlöttem össze..- Amennyiben a Masaki anal 
megadott adat nelyea lett volna, bőséges csapadókképződést kellett volna tapasz-
talnom. Mint azonoan az előre várható volt, csapadék egyáltalán nem keletkezett. 
Ezután olyan kadmium illetve tio(uatit vegyületeket keltett választani reakciópartnerekkén1 
nogy a Cci/SCN/2 váljon csak le, az ellenionokeál alkotott vegyület oldékonysága 
Jóval nagyobb tegyen mint a Cd/SCN/2-6, Tiszta Cd304. 8/3 H20 Allot/ a ren-
delkezésemre, ezekkivill KSCN és NH 4SCR, KSCN-t már nem vtilaszthaltam, 
mert a K2SO4 oldékonysőga iik0° C-on 04i2 	te it megfelelően nagy koneent- 
rticióju oldat nem készithető, mivel akkor esetleg a K2 SO4 és nem a Cd/SCN/2 
válik le. Ezért a Cd$04-uoz 	 választottam, Az MH4/2SO4 oldókony- 
saga 400 C-on 4,029 mob/I..- Tentit alkalmasan aiszithetek CdSO 4-Dól és NH4SCN- 
ból csat- • nem telitett oldatot /miután CdSOciaól nem lehet 	mo1/1-nél töményebb 
oldatot Outten'. összeöntés után az /NH4/2SO 4 koncentráció semmiképpen sem 
lépheti tul a telitettségi éltéket/ Igy is jártam el. - 
Készitettem CdSO 4-ból és N1-1 4SCH-n4i 2,8 mot/1 iii. 9.4 mob/1 toménységii old a-
tokat /pontosan 2,79 és 9.398 mo1/1 koncentraciiman. Az oldatok koncentrációját 
ugyanazokkal az eljárásokkal hataroztam meg, mint a Cd/SCN/2 oldatban a Cd2+ 
és MCN-ionok koncentrációját/ Vettem 0 ml CdSO4 oldatot, a hozzá vele ekvIvaiens 
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mannyiséguen iidttim014SCN-4, Lasiima ‚Adult meg a f:sapadéklevállit Su- 
lyos. tömött csapadék keletkezett. Nagy a levalas teljessé váljoa. 24 Órtilg 
10° C-on niltöttem. Ezután jenai szirőtégelyen leszürtem az oldatot 
többször kevés alkohollal atmostam4 Az alkoholt 1/2 Órás szivatással távolt-
tottam eL, Majd a száraz Cd/SCN/,-bed kivettem 8 g-1 és 40 ml deszt. vizzel 
isltollöberb. Ezután  a talitettségi egyensulyt kellett neálfltanL /megliabirozott  .nő-
token/ Ennek érdekében 4 Oran At rázattam termosztátban 200 C-ou.- 
Kiséeleteim szermt ez alatt az idő alatt az egyersuly telies mértékben bed11,- . 
litára leszűrtem az oldatot. 
konceutriiciebt hdromfela 'rnódon hattiroztam meg, A már emitted analitikai el-
Járásokkal es egy gravimetitis módszere A Cdion es ser meghatározást 
2+. Uzszeres higitasu oldatmil végeztem el. A Cd 	 korwentrációra 0.04573 ion - 
cony / liter értéket kaptam* amiből a Cct/SCN/2 moVi . iöncentriiefó. (itO7 mo1/1 
a telitett otdatban, Ugyanigy a Cd/SCN/4 koncentráció a SCN- mannyiségoól 
. 
számolva 0.456 mo1/1-nek adódik, 	eltérés a mérési hibtin belt"! Vane. 
Gravimetrias meghatározásnal ugy Adam el, riogy kivettem a telitett oldatuól 5 
lemértem a sulyát /fogy siiriiaégi érték is álljon rendelkezésemre/. majd 
viLliirdőu De ptiroltam. A xi wilt anyagot 70°-on elekkomos s di ritásze icrén plea 
egy órán Út szántottam, majd lemértenta ujobo 1/2 eiráa sztintás után ismét 
méxtem, mij1 172 snug P z05 1616 helyezve széritottam. AG Igy lemért sulyból 
számitottam ILI a telftett oldat molaribistit ami 004572-nek niládott, ó egyezésoen 
a btrimetrik.us eredményi3kkel. A kapott siirűségi atiatoól /1.0n59/ k:övetkey.ji az 
oldékonystig solysztizaléka is /100 g oldat/g ieloldott anyag/ erre átszámitva a 
telitett Cd/SCNI, koncentraci6 9081 -osuak adódik. - 
. 
CU/CN/., oktékony sligtinak mega atározás a.- 
Erre nézve valamivel több adatot találhatunk az, Irodalommari, mint a Cd/SCN/2 
érn. A legujanb és általénan legiouustak tartott oldékonysági értéket szirtén 
Masaki natiiroAa meg a már emitted elektrometriés uton,I°' 
Muitila mar kimutattam, aogy e modszee nem adhat meguanató értéket /a mód-
szeraer rejlő elvi hunk mutt/ valloszinAtiek tartonam.0 bogy az esetleg találhati, 
rógebni adatot jouitakö mivel azokat analitikal eljárásokkal határozták mew . Való- 
UZ táliam még két értéket 	8 ozek jóval nagy000ak a Ma,saki Altai 
megadottnal., ami a tapasztalamák megielel/ A. S. Corilet IWZti-oan mérte 
a Cd/CN/2 oldékonysagat és /a közölt eredményt ino1/1-re 
azt 0.0Z1v és 0.0lei kozOtt változónak találta. /a kiseoh értéket johunak 
tartja/ Azonkiviil ernitU, hogy a vizsgált vegyület nem Cd/CNi z. nasem 
zisos Cd/CN/2 összekelét 3.Cd/CN/ 2 Cd0A1-140-nak 
talattam itatást mása oldékonysfigi adatra. Joanrus azt fo° C-on 17 g Cd/CN/2/A 
liter H20--nak MAMA* ami' ia mo1/1 ámita át 0,10341 	értéket kapok. - 	, 
/ezt az adatot a gYititeziényes munkák áaJáoi már nm közlik./ 
Végül is tent volt ;1 adat L.5UO /MasaLl 1v31/ J9JO - 1, tit 10-2 -2 
/Cornet i,26/ 6,1034/Joannis 1501 /mot/i.- Megilgyelések  szemit legvaiószi-
niiou a legnagyouu oldékonysáj érték volt/Ezért szliksés volt az oldékonyság 
elfogadható oldatának megnatitrozására, - A rIsérieh tények arra valtoaak.,, 
'logy az cAdexonyság0.1 	körül van. illetve ennél vazinnvel töoo. Ugyanis 
S. N. Flertgass dolgozik olyan oldattal. amelynen a CN- ton- certtiesel 0.2 1■La 
Cd2+ koncentrácid 0.) 
Az oldékonyság méghatározitstinan a C -4 /SCNI../ esetében Mar vázolt elvi ni 
dou jártam el Mroienekelőtt válasziallorn keliett a Cd 24' és CN- tonal: meghs, 
tározására Jól kivinető módszereket. Itt is ,-eisásoroan sit Kellett megáltapilam, 
), 
nogy vajon Co2+ megnátározástioan zavarnak -e CN- ionok én ion-lava. A 01 
elemzésre a mér emtilett komplexemetriils etérést valasztottain. A CNionoi. 
zavaró natásának megviz,sgálására 3x5 ml 0.1 M CriSO4 oldathoz 0.b.10 nal 0.2 
M ICCN vidatot ttat4m, a 0.0o n EDTE- vej meghhliltam xilenolnaranes jelenlété-
L)85 nexamettiéntetramin putterohissaid. Azokoan az oiciatokuan ameiyeknen  KCN 
volt a xilenuinarancs atcsaplisi Nailltaltin nem jelzelt. - A jelenséget azzal ma-, 
gyarazorne nogy az oldat 	N nidrolizise miatt erősen lugos. s ? 	notnarancs 
&Line lugos 1111-nái lilás, hasonló a kdmiummal alkotott komplexének  szinénez. 
Már eldoo /a C,d/SCN/2-nal/ emttettem. fogy a pH-1 konstans értéken kell 
tartani. Hexametiféntetramin szolgál erre, ugyants az ED . 11-ool keletkező 1-I fiono-- 
kat m egkOn. - Viszont lugra nyilván nem feji kd puilterhat44. Tenát ilyen módon 
CN- jelenlététien nem végeznetcl el a megtiatarozás. CNionok ellávolnását  nagyon 
u,r1 7 I 
Y0420 
0 ml 	10,bu ml 
* 	 .* 
11 	 i0.14 
egyszeriien ugy oldottam meg, uogy 2?-5 mi/attól tiiggően mennyi aliquot-ot 
vettem I( 1,/ 2 n 1-1NO 3-va1 meSsavanyitottam az oldatot, s kn. 1/2 órálg tartó 
lass melegitéssel etiiztem a relszanaduló HCN-ol,„ Emit& a lolös FIN03-at 
seinlJgesitettem NaCH oldatiall ku. 4-es pH-ra &moil= De/ igy minden za- 
varó natás nélKül elvégeznettem a titrithist,- nak 
CN-ionok koncentrációjának mérésére leggyorsann a Deniges-féle CN4- meg-
natározás kinalkozott. Most, forddia. azt tellett megvizsgálal mennyiuen uefo-
lyásolja az eljárási módot Cd2+  ionok Jenléte. Legelső zavaró  Körülmény az 
volt,- logy NH 4OH öoizáadásaKor AA olciatnól , CVOH/2 csapadék v3itt ito.i  
nát. az egyenértókpontot nem jelezhette az Agt csapacteik. megielenése,. Ennek 
kiküszbuelésére aucalmasnak látszott a Cd2+ Wok komplexnen váló megkötése. 
Ezért az oldatnoz EDTE-t adtam öseKély 101o:slew:ten0 	NH40H hatására csa- 
pacték valóuan nem Képződött, s az titosapást 18 jól leneteti észlelni, Pontosan 
m eg Kellett azouoan gybződnom arról , nem na-e valamilyen módon az oldatoan 
lévő EDTE, Cd2+  /esetleg együtt/ a megnatározás eredményére. Erre Köletice-
zőitéppen végeztem d a Kisérletet O.IM KCN-hoz, 04,05M CdSO 4 oldatot adtam 
és mindig csekély telesleguen EDTE-t, a Oin AgN05 mérőoldattal megtitráltain.  
Az eredm én ye k utulázatosan = 
KCN 	Cd 	EDTE 	AgNO 3 
20 ml C ml 
20 1 b * 
-0 JO * 
S - , - Ti:i--; -- 
2 0 a 40» 
A icisériet eredményei igen meglepőekö Anamt látszuc, tekintélyes zavaró itatósról 
van s A. Kérdés. 'logy mi oKozza ? Kéttéle magyarázat Kinálkozik. 
Vagy az. EDTE Kepez CN- és Ag+-tel valamilyen vegyületet /p1. AgY/C1 / / 3' 
miáltal egy ONg+itin kettőnél loon CN-iont Képes megAotni. azaz Keveseuu 
AgNO 3 fogy mint az Ag/CN/2- -0151 adódó egyenértéknek megfelelne.- Ha igy 
van, akkor EDTE Cd24. nélKül is /Ain:anti a megnattirozási,A tflolázat  adatai  
negatty bizonyitékot s 4lgá itatn ak 
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/0,13 M is-CN, 0,05 M EDTE, 0,05M Ag NOV 
KCN/iimi 	 EDTE/m1/ 	AgNOVoil/ 
10 	 0 	 14;11 
10 2 14.04 
10 	 14,10 
10 10 	 . 14.132 
Ezoittal egyeilau ienekíség marad meg witra : Cd2+ allot CN- és 
egYfiti valaimiyen Komploxot s igy az oldatn61 elvonja a Clsriunok egy 
szét. - 1 Cd2± valószinfileg I CN-tonnal képez vegyületet mivel a mért add, 
tokból felvett 	cN% kadmmtn mennyiség grafikon lineáris. - 
/I. grafikon I. áura/ 
Tenát végiitis CN". megnatiíroza ,i) .1 	alkal11111ZilaitZU71 argentometritia mód- 
szert. - Maradt a jodometrias meguatározás. IA már nem tapasztaltam zavaró 
tényezőL 
Mielőtt a Cd/CN/ készitéséliez togi am volna. elősior is egy kisérieuel aka:- 
tam megcáfolni a Masaki által megadott Lot • Lemolli-es ertékeL - 0.2 M 
Co.SO4 és (1,1 M KCN oldatot öntöl,Lem 68:3ze Mint a Cd/Sas1/2.-nál azt 
vártam, á2m lesz csapadéKképződés. Azonnan az ellenkezőjét tapasztatiain., 
Pelyhes, tditér csapadék wilt le. - Viszont. amint a szűrietoifil történt CN -
natározáso61 ez nem Cd/CN/r nanem maiden valászttiiiség sAeriiit 
soa Cd/CN/, /Pl. Cd/01-1/CN/ BliAsos vegyillet képződését megmagyarti7j.4 
nogy a KCN oldat a nidrolizis matt ilévén a HCN  igen gyenge say. aavi 
digs zbeideton állandója : Ká 	 kennatasui 1, előbu Ia./ 0,2M oi , 
datnan ö C1d-ton xoneentriielé 10-2' tit, amint ezt a HCN savi disszocidepis 
állandopinak ismereténe,n kiszámithat 
Esetleg holy-V:1g Cd/OH/ 1.9 leválnaL, mivel annex ionszorzatAoól saimitott 
01-fon konmntraciő megközeliti a fentj. értéket /0.N-os Cr12+ xxvneentrác14 
24/ seténen /CH-/ -_-_ 10-21 
Már ez a kisérlel is lőre jelezte, mogy rendkivill xtenéz lesz - a Cd/CN/4-4 
tisztán e.iőá1azi /mint anogyan C OT D5t,nek sem sixerült/ sakiréaz1 a iapog 
vegyület is bizonyára könnyen bomlik,, és valósztniileg hidrolizis közmen oldódik. 
lévén a HCN nagy an gyenge sav,- Külőriféle módszereket prilotiltam ki a Cd/CN/2 
készmésére,- 
Először 24146-0. 8 cd/ciN/ 2-ot es 4,0o02 M-OS KCN-ot öntöttem össze. 
A kivált apró  kristályos  csapadék ieltenetően KCIO 4 es Cd/CN/2 keveréke 
-volt. /KCI 4 O oldfikonysaga ; 0.12 mo1/1/,- / 
A csapadék leythisa után an aldataak Cd/CN/2-ro Rimy* telitettnek kellett 
Lennie. Ezért meghatároztam az anyalug Cd2+ és CN- toast koncentractóját. 
Naha pontosan ekvivalens mennyiatgberm adtam eamtisnoz a két font. az 
oldatban a /CN7 led2+/ arány Z. I volt, Az oldatoan a Cu2+hankonoaak-
Seib Oslo. a cN- tonkOncentració MOO ton/1 volt,- A csapadák dusaob Cd 2+ 
tartalmit a Cd/CN/eval egytitt leváló Cd/OH/2 vagy Cd/011/CN Jelenlétével 
magyartznatjuk-' Ezek oldékonyseiga feltehetően olyan kicsiny, hogy ha a csa= 
padékkeveréket deszt. AZDell oldom a legnagyoob oldékonystigu Cd/CN/2-6451 
fognak származat az oldatban Jévő Cd2+ 	 /nelyeseooen • 
°Moot vegyllietekből származó touok elhanyagolhatók a Cd/CN/2-101 szárma- 
zók 	g.bnostis után foköltöttem tehét a csapadékot desz' vizzel és 
, órás ravel** nib meghataroziam a oldatból a Cd2+ koncentreicKlat 
0.125 ion/l.nek taddltami- Amiből a Cd/CN/2mo1/1 konc„ ugyaneloyinek adódik. 
Következőkben tiszts Cd/CN/ 2-ot akartam késziteni t40434 M-os CdSO4-b6l 
éa 1,074 M-os KCN-ból, Hasonló konzisztenctdju esapaiék keletkezett. Vilizoot 
a csaoadk feleW oldat timid fölöslegnen.tartalmazon CN lent. A 	2+ic.oa- 
osaioish (470, a CN keno. gall inoyl vat, Arany /Fir/ a /Cd247 
; L Hasatlőan az etőzőknöz., ismét Isazartem a taapadiSkoto  41rnoliam« 
Aria feltöltöttem deszt. vizzet1 megvártam min gyakorlahlag naafi az egyensuly. 
a rnegnaldroztain a Cd2+ ás C.Na koncantrikinkate Cd2÷-ra 	CN--ra 	0025a 
met/I-t kaptame-f. A /CN--/ /Cd2+/ arány mar gyakorlatilag 2-nek tekinthető 
A1g97/ vol' AZ01140 111* Mindig nem dhoti. rendelkezésemre Liszt*. Cd/CN/2, 
Miután aCd/OH/2-vel valószennyezés oka maiden valószinitség szerint a 
KCN nidroitztaöből azárma$ nagy /CH-/ion koncentractő 	meg kellett 
próbálni a KCN hidroltzisét visazaszoritani.-- A hldrolizis pedig nagyon tömény 
oldatban a legkisebb mértékii, Megpróbáltam tehát minél töményebb oldatokból 
igndulni a Cd/CN/2 kit/m.4686mM, Ha toyaiára Is CdSO4 és KCINI-eot basznal-
nók esetleg ha el is kertilöm a Cd/OH/ 2 leváltak, ugyanakkor K2SO4 válhat le. 
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határoztam a Cd/CN/2 
oldékonyságot. 0,113b mo1/1-nek találtamiCd 21' 
nézve/ /CN"/: /Cd/ arány 	: Igy most sem sikerült a hszta Cd/CN/,s, 
elóállittis. A következőkben még töményebb oldatokkal prómilkoztam. Most a 
Cd/N0a-/2  -hoz NaCN-ot vettem 1262 M-os /Cd/N4/
2 ás 549 M-os NN 
alkalmazása esetén nem válhatott le NaNO mivel annak oldékonysága 200  c- 
on 7,(5 	A kopott  csapadék fölötti oldatból ismét meghatároztam a 
/ C'FA'747 trányt. - At 427 1-nek találtam. - A Cd/CN/2 oldék-ouy-
sága etmál csapadékbál 0.124 mo1/1-nek ad6dotto 
Még más elgondolással is pránáltam Cd/CN/ 2-4 e1áfljtanl. - A lt, ,,,Atnitun es 
(quid vegyilletek összeöntése titan aft, oldathan fellebetően a kő veikező 
mat Játszódik le : 2 Cd2++1,71CN- + OH- 	Cd2/CN730H /-v Cd/CN/OH.Cd/CN! 
/Ez a csapadék megfelel « Corbet által talált öaszetátebi.ek ás annak amit án 
találtam, vagyia hogy benne a Cd2+ : CN 1 t 1.5 
Ezáltal az oldatban H+Ion köncentrilciója növekszik imivel a csapadék 01-1'  
ionokat köt meg: flovábba CN- felesleg lesz. ugyanis 2 Cd 21?-noz 4C1r-ot ad-
tam a ebnői a csapadékban csak 3 kötődött meg. /Tehát az oldatot mint 
HCd/CN/ 3 komplex savat foghatom tel„/ Mármost ha ebbez az oldathoz Cd2+ 
iont adok /mégpedig ugy, bogy most az oldatban a /C1‘17 /Cd2+/ arány 2 I 
legyen/, a következő folyamat játszódhat le, 
2Cd/CN/3- Cd2+ 5 3Cd/CN/2 
Jelen esetben az oldat 4. - ion koncentrációja igen kicsiny. azért talán nem 
lesz a kapott vegyület bazlaos. Ezért  agy végeztem el a kisérletele nogy az 
ekvivalens CN" és Cd2+ összeiintése után a ktietkező csapadékot leszirtem. 
8 a szürlethez a CN- fölösleggel egyenértékii Cd2+-ot adtam. - Valóban fetter 
Kristályos csapadék vált lo, Ezután meghatároztam az oldalnál a Cif és Cd2+ 
toncentrilciákat. - Most sort, skerOt azonban tiszta Cd/CN22-4 kapnom, mivel 
az oldatban /Cd2+/ :/CN7 arány I : 432 volt. -/Cd2+ koncentráció 0455 mol/11,- 
Minden próbálkozásom arra, hogy tiszta Cd/CN/2-t Allitnak elő végüjjs ered-
ménytelenül Art. 
A Cd/CN/2  oldékonyságára mégis kaptam bizonyos adatokat. - 
/Oravimetritisan.termés.zetesen Imo tottirothattam meg az oldékonystigot. tnivPA 
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egyrészt a csapadék new Cd/CN/ 2 összetételit, másrészt. ha az is lenne ,  
vat ósztnideg mar vizfiirdőn való neparoldaakor elnomiana./ Eredményelmet 
a következő triniiizat foglalja  Össze 
/Az oldákonystigot az oldatban lévő /CN7:/CN 247 arA.ny függvényiinen ad-
tam megl 
	
Lg:7/ 	 Oldékonyság /molli/ 
Cd-4/ 
L 95 - 	1, 97 	 0.114 — 048 
2/3 0,155 
2/5 	 0,177 — 0,241 
0,270 
2.85 	 0,459 
A mért értékekből létszik : az oldékonyság rohamosan nő a Orionok tölösle-
gével,- Oka nyilvánvalóan a Ccl/CN/3-  ill. Cd/CN/42- Won jellegd komplexek 
képződése.- 
K 1.16 rl eteim at mutatjék. hogy a hidrolizis miatt tiszta. Ofr-től mentes Cd/C.141 2 --t 
nagyon nehéz 	 Emiatt a kapolt vegyület oldékonysitga is viiitozo. 
lehet nagy pontossaggal meghatározri Mindenesetre elég 461 megközeillik egy ii 
/648 mintegy 2 nagyságrenddel ktilönböznek Masaki adatától/a Jaunts által meg-- 
, határozott érték. es az általam kapott érték. • továbbá. ha Corbel teat&14  femasz- 
nilva hatrirozom meg az ollékonyságot - Ő ugyanis KCN-ban való oldékonyságol-
Its/Arozia m eg KCN koncentrácI4 litggvényénen, a 613141 kii taikezte.tett a Og KCN 
mennylég esetén lévő oidólonysagra. Ha  ezeket az értékeket grafikonon ábrázolom 
grailkon, 2. tiora/. az oldékonystigra 100 g oldatban 2-4 g feloldott anyagot 
kapok extrapoltilassal, ami 0.12 - (124 ow1/1-nek tole! meg. 
összefoglal va . 
A Cd/SCN/ 2 old ék Ott yságát 20° C-on 0.547 mo1/1-nek taitam. - A telitett oldat. 
koncentrációját Cd 2+ 	SCN- ionokra nézve komplexometritis es jodometriás 
módszerrel határoztam trim - 
Cd/CN/ 2-ot nem sikerült lisztán elkésaitenem. Oldékonyságára mérésetm ás 
számitásaim a'apján a 0.44-0.)28 molti-ea adatot tekintem a legreditsabbnak. - A 
kaaceniráctők meghatározásánál lit is komplexotn. etritia tit jodometrlds utoi jiiltthm 
- 15 
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Az 1114SMO-LCAO módszer vizsgálata 
Török Miklós 
V. éves vegyész 
Bevezetés  
Az Általános és Fizikai-kémiai Intézetben régóta foglalkoztak AZ aromás ve-
gyületek abszorpclós spektrumának vizsgálatával. Kiss Arvid 6s Iskolája ál-
tal végzett kísérleti munka mellett többen foglalkortak a spektrum  kvantum-
mechanika! érteimezésével Is. Régebben az elektronotiz 	modell alkaltnazli- 
sával /Glide /1l. Ban /2/. Simon /3/ végeztek aromás én*Idrogénekte vo-
natkozó számltilsokal. majd az utóbb' években a Jólempirikus LCA-MO mód-
szerrel igyekeztek a kisérleti adatokkal egyező eredményeket kapni./4/ Sem 
az elektrongáz. sem az LCAP-MO módszer nines tekintettel az elektronok közt 
ható elektrosztatikus erőkrao igy a velük végzett szdmitások  pontossága eleve 
korlátozott. 
Oly* számitásokat. melyek az elektron-elektron kölcsönhatást is figyelembe 
veszik. tönhatomos molekulákra vonatkozóan alig találunk az irodalomban. Ennek 
okát elsősorban abban kell keresnünk, hogy az elektron-elektron kölcsönhatás 
figyelembe veleta rendkívül bonyolulttá teszi a sz' imitásokat. Először GoePPert 
Ma yer és Sklar /14/ végeztek az andszimmetrizált molekulapálya módszer ea-
gitaőgé vel olyan azimitásokat. nagyobb molekula-. a betzo/ esetében, mely 
elektron-elektron kölcsönhatást Is ftgyelembe year.). A7óta is főleg kisebb 
molekulákra /pl. etilén. Hartman/5/ Gtawford 6. Pan- /6/ vonatkozó munkák je-
lenbak meg. 
Diploma feladatom GoePpert..Mayer és Sklar eljártfulatnak tanulmányozása és a 
részletszámitások felderitése volt abból a coSiba, hogy ennek alapján nagyobb 
molekulák vizsgálatára is alkalmassá vi1 -, 1 a módszer.  
A dolgozat rövid áttekintése  
Az elsó részben az egyszerü LCAO-MO módszerrel tnolekalaptilyákat allitunk 
- NS 
m 4d a Paull Év  frgyal*mseritait‘Yel siolotorlapiklyak szorzatalaal 0164/it1-
jaik az alap 4e as as. airjezalea altapot itullataitaaTfavg., A azorzatrugg-
War* bra akelaltaijaka a Myatt a) pályaksordayeket opinlituyeayekkal 
klegtSazttiük.. Az Ig s kaPati higalraayokat aevezzak apla-paliataggYkyeknek. 
Perraut4e1ös aper41arok at:401440re' aattazimmekikub kneads kombiud4kat 
képezilak. a a tebea liamtiton operdior Agyelembevetelevel a itzaktisua 
sztudijak ki az 	Az anemia kifejevSso a fend antiszimmetrikus 
tilairtin.yekkel bsayoluili  ennek 6gyszerits4tés6ve1tegklakozurik a harmadik. 
negyedik Ó. iitédi fejezetfae 4 A kaladik Itiezetben az esergia lifejez6a6beD 
.-muJ E:fiffarrE Cliftlitratafrit OVPIVItleatititjtflialfriglialit atEiPiedik 
44601.6Vra t.',. .111 t a. mstno IlettitantletktiM;fitevaligitArrht Paritn#Ir" viz-8- 
a‘) mgeg.-ov traeLeko IL  .1i:1;f0-.:.... aárnois laiss uev V nerni "4 .V A 	.A. WO ,11\ eb110\ IEVEEI 
-1)6ffi 0? 4' ..,. 6EAII/VEU11201 s aecithAllgr.... . 	 4 	.teloatilimissa 6s0A11111 
, 	egrazsrilaetit milekulapily,404**er A gilt* onkli 101ca 4a toga alhau ya- z q jag sx 15:45-ttláLOL970 OMPUIE) IISAJOJEDE 1381188171 E 49.IN.E.A9sai U.) 
la i) i 1 louo-reitt.: :8%11181M aortal ltzligetr; 16*-ditEinsfsaingtekleatikillguir "nergia-
pit és a maipttirar poteaatilta..poergidjat veszt fiayeiembe 
6V 7:)11.) tVAttiolaut4 loeMiiiviwt itesvbv 11113Y E 11;1 Aewsze waAamsarydiel.9 tits0 
H°. z (Too 2 V' (v))10.0mhist ii 
0„1.91:1410 Ei lastTilaell511-41,1510'-no.r114110 ilit Ilatkaral4kaloa Atzsöttitasi4allargtapin a k 
, I 	kitinuilVileis aitösaitsuey eiltigottiork,-,kkusesi 4444 kakseipaaregitinak 
4% a operator- p.04 daiiA*911164,111Areitrradaelaaia 	d toiraitimiti461 AladetTaattats tanWas46.4,2 pp V 
!lovielailaikatiftlWrojmiWittfhplivaaiifilitoicreadit ibiaihaezegistiiil paataitearioperátora : 
	
.-,...ia lesahéai a xiagriulelem lisitauni 	&a Áe 	'v \H\ 4.:3112 a6 'rat sivi 
(yj a 	(Id ÷ 
as 
ilain .nad6ieao-- toned A -Abel° 	oust: jaidilt4h4) as xle ley6g6sfal . 2/ 
&Iasi it Aelibli1/4544/Apalieti %OEM # 0.4141filit1146651110Vailigaltiltattursnye / 1 . 
-.A 41 Am' moNtigingsiAtig wily* ekekddiiiiii4trignkkilit 21! \ritlit*Onenmolekulapilly lik, 
zak Reyez.zia. 	 .ticern leti)at 
E a> sfttsrctigtkeski0 iaódasSAit )4114044W41441911gteigi$2041091ziiiilitiiiigzilmu atom' 
,Idov-.41iggititiOAsiiiin, toWbbliikattAsetkii01,4* ea6lhetiol ioatitu:ixeicisabr 
A azdnittilsaktmeetaijaiscasut.* epoirri"ilviideit litiMV 1441e1M4, A faggy6- 
A yak 4rteka a oartzailadtigia4altigaAttlidlltAyezd aidjeltio Számitataainkhoz lel-
aastawitakiakdaaptkailliál44.4114414N iklAWilwithaz aiegittliik 4444* ah . 
Az atomi függvényeket 	-ye! jelöltiik, az i index a függvény centrumára 
utal. Az áltatunk használt atomi függvények valósak, A csoportelmélet segit-
ségével kapott ffiggvényeket az illető irreducibilla betiljelének meg-
feleló kisbetiivel Jeloltük. Elfajult állapotokban még megkülönböztetésül felső 
Indexet is használtunk Az eredményeket az l  táblázat tartalmazza. 
t Et btizisfüggvények 
. c(-__12._A 
= Pi = 9i + 	4-q÷ ,g4-145f 
.41 
A . ex+p `41' W;r8I 14'44 ,1 -A4 X- Wt JO 
/1- s eL=-0-2117.7(44-4e-41-2(4-4-(4) 
/ 
/1-2S 	21gp-gspTt- yl +p3 1# 4-%49 
I. táblázat • 
110 közelitésaen a new szomszédos atom! fitsgvények  álfedéseit elhanyagoltuk. 
A táblázatban feltüntetett energiát az 
ik°°0//161/71(11 64- 	 /1 . 3/ 
kifejezés alapján számoltuk. ahol €140 az általunk kapott molekulapálya. 
az f 1  . 2 j-ben definiált opertitior. A newt szomszédos kétcentrumu 
Integrálokat szintén elhanyagoltuk. s az 
/9160 #1051/ 69 (Jr= 0( • 
	
/ 1 4 / 
- 2.0 - 
fiR M K(') V?t dr .73 
f y‘ Iv) yt„(v) arc 
/1. 5/ 
/ 1 	/ 
jelöléaeket basznéltuk. 
OaszehasonIttva az I. táblázatban adott függyényeket a GoetVertiMaYer 63 
Sklar Altai megadott függvényekkel áazrevel—fő, bogy az E4: 68 az Eau 
reprezentácitikban a szerzők e blizIsRtggványek itnearts kombinációját haaz-
niblik. Az összehasonlitaat a 2. táblázat tartalmazza. 
A Gooppork-Ivlayer 6a Sklar fatal megadott függvények tömören a 
-11( 	 / L 
alakba foglalhatók 'damn% aboi -  
co. e 	 / L 8/ 
éa 	
= 025'4 Re ce t÷ .2 Rewae+ (-43 
	
/ 1. 9/ 
továbbá : 	
51i ffif(') E 6') 
	
/ I . 10/ 
Az mitte !! szerzők az atomi függ-vények jelőtesere a római számokat hasz-
nálták. iletve dttaltioan a K 	tü 
Az Ili alkalmazott .1 1S 1$44 ,71 a if= 	 9‚.; atb. általában 
6aszetgg‘hben állanaL 
/ 1 . 14/ 
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Az / 1.3/ alapjan számoli(.1 	ekkor az 
ei= + vita' 42 1 2440294+ I- 4Y144 
I 
alakba irliató, ahol 
[4,•( =iv,:(011(40 Notry 
Tekintettel / 1 . 7/ tömör )ői kezelhető voltára, tovabbi számitasainkhoz a 
molekulapályákat ebben az alakban litisználjuk fel. Megjegyezzük inég, (logy 
az / 1 . 7/ / L / és 1 . 11/ formulAk teljesen egzaktak..8 ci es Et 
kifejezésében nem liajpagoltunk el egyetlen tagot sent - 
A F14,:"Al 
	
integral értéke negativo, / 1 • 11/ -ten elhanyagolva  
1-1 	-t. leolvaslistá, hogy az energia értéke ebben a közelítésben növekvő / 1 /- 
lel növekszik. g közelités Lermsémája található az L abraban. 






   
A j.d, 
1. ábra 
Az / 1 . 	operator közelliő sajátfüggvénye / 1 . 7/ alatti függvények szor- 
zata. Ha nem teszünk különbséget az elektronok koordinátáinak perinutticiója- 
val egymásból nyerhető függvények között, az alaptillanot függvénye nem 
generált, de az első gerjesztett aka poi ebben a közelltésben 	négyszer 
degenerált., A Pad elv régeont formajának figyelembevételével az 
pot hullámfüggvénye 
0.1Cd/ 0) (-2; (144 	0, 	 / z 13/ 
Az első gerjesztett állapot itullámfüggvényet 
V/4  =0 (j)0(2)00114NO 	($1 
6144 (4 CO ( 010") 
lh Ito MO (90*4 441/0441?( 6) 
44 	61) (4, ( 02,1C34140i IA 6)  
22 
Az átmenetek sémájút a 2. Apra tartalmazza. Az egyes átmenetek számozása 
megegyezik a . gerjeszteti állapot hullámfüggvényének indexével. 
tr# 3 	  
tz + 2 
(4) 
   
fibre 
Az /1 . 	/ alak dellnialt függvényekre fennáll : 
Pe (y) 	-± 2. 	/  i  . 15/ 
Ezt felhasználva / 1 . 14/-bő1 köwtkezik. 
/‘// 15 '. 
	
/  1. 16/ 
A teljes energia operátorát / 1 . 1/-ből ugy kapjuk meg, hogy kiegészitjük 
azt az elektron-elektron kölcsönhatást kifejező ta gokkal. A további feladatunkat 
két féleképpen foollinazhatjuk : 
Az /1 . 1/ operátort kiegésziljük az elektronok kölcsönhatását figyelembevevő 
potenclalts energiataggal. s e tagoic perturbációnak tekintve kiszamitjuk az energia-
korrekció első tagját. 
Az / 1 . 14/ és I 15/ függvényeket egy euklides1 tár btízisainak tekintjük. s 
varlaciószámitást végzünk e térben a tees HamiltonoperátorraL 
Mindkét esethen ugyanarra 4Z eredményre jutunk. 
Célszera a számitások könnyebb elvégzése érdekében 	osoportelmélete t alkalmaz. 
neltéve ugyanis, hogy az tilektron-elekizon kölcsönhatást kifejező perturbációs 
fag nem változtatja meg a sztmmetriaviszonyokat. az / 1 . 14/ függvények véletlen 
degenerációja megszita ik. a normális degenerációt viszont nem bontja fel a pertur-
bdeté. 
A variticiószeimitas szellemében a fentieket ugy fogalmazhatjuk. hog y / 1 . 137 és 
A 14/függvények terét kiredukalva az irreducibilis előallittisok dimenziószáma fo gja 
meghatározni a degenerációt, 
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A szorzatfüggvények terének kiredukálásához meg kell vizsgálnunk az indu-
kált operációk hatását a szorzatfüggvényekre. Az indukált  operációk hatása 
definíció saarintx: 	
P(9) 	(v) 	(g-f4 / . 17/ 
és 
P(9) 	60 OK (Ve) (113) . 
= (ao 0,.(24.Nyi 04(P(94- 
-. (b°(?-41),) 	(9.-y) • 	 • • 	/ 	13/ 
A további eredmények érthetősége kedvéért célszerű összetfoglaint a 
csoport szimmetriaoperációinak jelölésett 
E .7 idenhkus operáció 	I.= inverzió 
C6 =hexagir a benzol sikjára merőleg3aen 0 pozitiv irányban 
e 	digirek a benzol sikjában 
Fennüll. !logy 
- Cc 
2 	÷ ,1 1  
	
L3 	c 	c+ 
5" 
/ 1. 19/ 
A szimmetriaoperációk helyzetet a 3. és 4, ábráról olvashatjuk le. 
4,1 0) 
'1Cz) 
6VJ 	c;(4 L (Al 	t ábra 	 2 	4. out 
Az kidukált op-erációk hatását a 	(14 ffiggvényekre a következőképpen 
állapitjuk meg 
A 	úggvények. elemei valarnely irreducibilis előál1its alterének0 tehát 
$2 in ukált operációk nem vezetnek ki ezen alterekbőL Ismerjük az indukált 
operációk irroductbIlis 451111114sta ezED alierekben. továbbá a fp, függvények 
és a blizisMggvények összefüggését. /2. tábláiat/ Azt kell tehát megvizsgálni‘ 
hogy az Irreducibilis elődllittisok matrixal hogyan hatnak a 	vektorokra. 
• 	l ■-si 
X  L(1. I/ irodalom. 	U. Li/ 
P(g) q= f.ci,Roe 
 „ Oef 
ho g 	
yaw,  it: 
bo 
 6= C21 „4 	 "7  L  20/ 
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Az eredmények röviden a következő módon foglalhatók össze : 
Ahol to 0 exp l27re /c) 	és. R az illető operációta és a függvé- 
nyekre jellemző egész szám. R értéke,tt a 3. laultizathan foglaltuk összet, 
A fk iggvények definiciája i uti/ és 120/ alapján következik,,hogy az inclu-
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he /%6:S Vaer 4; 
4x (10. 	.. 5) 
4 
ji. ra,C, a, 1 " 4:  /1.21/ 
lormulakkal Irnató le. ( R' 	-tól és a PC/3) °perk:16tól függő egész szám./ 
416/ és/1 . 21/ alapján a l'et függvények tere 	P (i) -kel szernueninva- 
rians althrre esik szét : 
6- R. 	Q, 
ahol 	 6244411 64- ft,44 
/ 10 21/ 
k443, Aid • . és 
Megkillá pitva az indukált operációk nyomrendszerét o észrew.hető,, hogy at, tér 
azonos az 4 — 	 et az E 4 	 irreductbilis előálliksok 
aheretvele, Tekintve, hogy ilk 	613 /14 ortonormáltfliggvényb tekinthetők az Efte 
bázisainak, de ez a bázis nem lesz azonos a szokásos módon esoportehr.életileg 
előállituató bázisfüggvényekkel. 
Az RA altérben még el kell végeznünk a kiredukálást. Az eredményeket a 4. 
e. táblázat foglalja össz, Az uj néziartiggvényeket 	-vet jelöltük. 
bázisfüggvény 
A49 
B2L4 	 -/-0//d-te  
A továbbiakban a 
E 40 	 ‚' •% 
itio42 t .4 
Y(K függvényeket pillyakggyényeknek nevezzük 
2ti - 
2..A telies -függvények 
Az elektronokat a prilyafiiggvényen kívül a spin is jellemzi. A rendszer 
állapotát letró huUtimfiiggvényeknek számot kell adnia az elektron spinjanek 
állapotáról is. 
A spinoperatorokról tudjuk, hogy kétsoroszlopos önadjungált mátrixokkal rep-
rezentatnatók. A z komponens  operátorának sajátvektorait valaszttia baztsul. 
kétdimenziós euklideal teret kapunk, Azonban - eltekintve attól, hogy a bázis-
vektorok ortogonáltsak, - a bázisvektorokkal szemben semmilyen különösebb 
kicöt6s - nines. Tekintve, hogy adott dimenziószám esetén bármely euklidési 
tér alkalmas a tovabbi számotásra választhatunk az elektron spintillapotanak 
reprezentálására bármely olyan kétdimenziós euklidesi teret, melynek elemei 
integralható Iggv6nyek., Jelenlegi vizsgalataink szempontjaból közömbös, hogy 
milyen operatorok találhatók a fenti függvények terében a spinOperatorok rep- , 
rezentalására. 
Fenti előkés'zités után : használjunk az elektron spinallapotanak jellemzésére 
olyan4 az ("a,b) Intervallumon négyzetesen integrálható függvényeket, melyek 
aJ változóját $1: -vel jelöljük fi az elektronra utalj 
D/ két dimenziós eliklidesi teret  alkotnak, melyben a skalkir szorzatot a 
teljes ‘a, b> intervallumon vet/ integral de finiálja. 
cl A bazisfüggvények az SI hermitikus operator normáit sajátfüggvé - 
nyei. /következik. hogy ortogonálisak]., 
A btizisffiggvények jelöléSére az CY (5‘)/ /36S') 	jelölést használjuk . 
.V:Pyliértelme zéssel. 
Az elektron allapotat 'eke, függvények fiigetien változóit tehát ki kell egészt-
tenünk a .ss1niiditozóvai , 1,, A továbbiakban az integrálásnál a CIT.- alatt 
az integral alatt áltó rüggvények összes változóira íbeleértve fenti értelmezés-
ben a spin terétis) való integrálást értünk,, 
Készitsük el a hat elektron /összes/ vaitozólnak T terét. Ez a tér az elek-
tronok helykoordinátainak 18 dimenziós R es spinváltozóinak ti'dtmenziós S te-
rének direkt összege, Lássuk el a bázisvektorokat olyan indexszeléssel. hogy 
egy elektron összes koordínátái azonos indexűek legyenek. 
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: Mdg 	eebililebts 	rerfal. 
3110;ir 7 4htikkaerguatit: 
-"V I "vf 	4/ 	4/ 411/ 611_ 4-2 1 '234 • 
OiZ :n&  izbaj 41011010) Volik813010 .rs %sou ,vor sibegs6m 4,11101gmaneg Rezolnin s.6 
43tobal tegoil 	 istibobni sonoan 	or ii*hivarieg Aeason 
V tiA.6.0:40 	NiseAliditij 	di(-6$4814•Zukiisinigt144(fa Aim 
Észrevenekl* bogy a /1,13/ ésil . 14/ függvények az R Al it rtl'ittakani del-
rs•zile..446Nbts St) azt•aiiffitIlltiPits401941,116*fflatidaVret6 melyeltaz 
/1 .13/ es / l. 14/ titireftekbigiiiAtezilik''ItitAneit gligeeTőállihatunk. 
Értelmezzük bovdooti . at S tée föltit lit' .ta5J,, p (50 	tnitgVények azor- 
zatafből előtillithato g tere' Az IR 	és Cr terek direkt azorzatai ortonor- 
milt bázlarendszert képeznek egy, T ziött defitlált e tér számára  A 
A e téroen integraltissal értelmezhellink egy sialárls . szorzatots Elemeit a 
továbbiakban a* pi., afiig gvéf,i. y.y913 k ne,veZiou,4  
Ezen előkészítés nitirVétrh ;fink olyaliAgAketv meryek az elektronok spin 
állapotáról is 8z/inlet adnak, 	 , 
a I . ;....‘,.e., 0 ''A Ofbilluli erP‘zert1441919tRoilMtvielnittejeteeti lkrAszeQk'sg spinje 
-4t4"6 Oi611601igkelevegirAndifOortY%t ailbiffilacArTziWa.t. e '' / ö \ 24 
IOTA* &Assort,* ome novill -sat-41g A .1104:abirn a el AO sfx 	)all 1 
si'dtkiwitee sob:801M Ilikiiilare 0 *4 i( 415(f■ imam& lasait Aef$4404 ,A0V„V 
1:idistabYLV001164441.*Witifig0 elsti'alaikniilytel tb4-144t., .un"titterjesz-
,Itlilatesa '0■9104.400444346116SWOMPAVilte%Ort.a "alabilitt V ‘rilesil44 zn un 	y %- án t sg wilto- 
totislib liglIP48106ftikkaANWkWy giANNAPtintRgalSlottPritaillt.. , r&s__ . , .‘ • 
1 	 , 	almaid 
ibiszese °02641.14111 led 
y _ ____ atTevaariolays(61- ANcray 
P - 0- 
	I ' Lai 
7•44 ' Filx- a 60/42) ea/304'40/W + Oft4)/itsi 
Xtz -4 -4- aqiii aljoweető) ON 
_ 	oadyez)cel.401101 10 
 
A 	az 5 és 6 indexek cserejekor előjelet vált, míg a )1 függvények 
nem. 
A Pauli elv pontosaob /Dirac We/ "megfogalmazdat ugy nangzik. fogy a ifeles 
spinnel iendekező azonos részecskék, /elekiotek,' protonok. stb/ adapotfüggvényei 
ails iikaiseliiadali, • . J/VIS liggyiwyek eléiataa eilidnel : 
trielaien•Ink a 	bin kIőI aim egerltereka‘ melyek a r veklorainak 
as indexed peraindlike mégp.g Bihi•syan  erscie4iieg azonos 'Adana tempo-
natant patinalddi baitaArs Is Gamma taéröka marnak./4%z azonos ladezQ 
UNAeiia vennetailádnak/. As Igy hishressa Pj 	operációt 	halma' 
eantgoi 
A " osePat esi Meritaikat  laciakataak a e -Woes. Ezell" oDericiók 
is•welijelo)111 tit ***Ail gamiaiikat 461****Idi 	-41•L 
Salalilt a* 	“sidolikat *as sarnita Aka* anyI 	easy 
Arabs barer • soaciek Ész a passirisib Yid 	inversliik arAS 
v*Ir IiiráikuliC•milmik al a Siii. •••Wayitai •••11•60Svel a kó-
leeső 41110-16/4 ildIWIdeat 
gir #4*. 	1414 At"' 
Mal 1;1 w WWI Iiistevank vdminba• jr Peal " °80- 
1/ Km 1W polls a /4  illerrAsysk valassebike. Igy a1a$ ,-
dolma edre toriesibil 411aSsim PAS kan.i/ hja I. a nodose& A fistiosz, 
loI Wawa* Mai ammo*. • K• S ös K 4 Illsgvákrek ISFamaos eserillium 
1111Wank• a a g1k-dibili kalcsaabaiiii shostspiteisil • Aaj allbassvderakt41 
OW* / 2#3/ ealedalet Oersie Is amegyeassi4 APAti Wait esz aziasukti. 
e 2e2b/ ssiebsiv4syek ea &man tadosaakt* lideezted allapelban 
hai latiliaböző asaiiii kapok. 
'alakba irbető, ahol 	az / 1. 1/ alatt definialt operator. A /2.3/-ben definlált 
R ly függvények ugyanazon irrediteititts előállitasanoz tartoznak., mint a may-
telelő -PK 	ggvénk Tekintve, hogy az L fejezet eredméln yet 'szerint a 
-k. közt véletlen destenereició nem fordul elő, igy az energiat a perturbaciö-
szamilas szerint is, és variaciészánutás szerint is a következő' kifejezést szolgál-
tags. 
0 	 7 
— 2.9 
as  Az olekh-on-Rlektron tölcsönhatás kifelezése molekulapálya 




vserouoe 	 L rti/ 
Az energia teljes operators a 
ir+ 
Ekc 'Ike, rig Íbar d'r 
/A 1.K,Cr. 	fiiggyények ortonormaitak./ 
Konkrét esetben az ent3ripat ataptillapotban Ee 	gerjesztett állapotban pedig 
El; -mkt Jelöljük. ahol 	a megfelelő spinfüggvény Indexes, r pedig azon 
!medal:14s eiőáUtlás Jelek melyhez a palyaftiggyény tartozik. 
Exe kiszámliána céljántil helyettesitsiik ne f-K0- kifekszését / 2.3/.4061 : 
EKF " 	 P 	I( 
.1(Z iNpfli(--dtp,ficr)dr 	3.„ 
Az egyes tagok klirásáyal az integral tagokra esik széto azonban igy kissé nehéz-
kesen jutritink céltiez, u L. az összegjel alatt 6 I tag All, az integrál neszorzás után 
111 	Sal tagra esik szél. E helyett fontoljuk meg a következőket : 
a? A Pz 	operátorok untterekb Unlei operdiorokra fennáll az 
Alcor y 	= f/wt.ri (u --4yerijdz- 	/33/ 
tisszatuggAs  
41 A PI 	sperátorok csoportot alkotnak. igy 
8 6 7T ==== R i 6 7T 	 / 35/  
tosikbini barn** le 6 	Iliggvény esetén : 
x Csak a fenti feltételek mellett, azaz. ha életlen degeneráció nem lép feL 
I I 
1 6 
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(-411rZ  (-4Y'9/ L (-4 /1611 6 or 	15;671 
c/ 	felcserélhető nártnely P, -vaL 
Az első összegbea Pg . 617 nelyett egyszerilen I-re összegezhetünk. 
ft' 1-16l I 	61-1g összegezve 	befutja a csoportot.) J,  -vel jelölve 
az idenlikus operációt ifiiggetlenül I értékétől/. természetesen oármely P 
2 P, 




z 1J( iK77r ja(-1 Mal Jr_ 9, eV- 
" f.( 	//,/k•ir (416 y, dz- 
A kiszárnit.:A6 integrálok száma tovább csökkeathető a kővetkező megfontoltisok 
alapján. 
/34/-ben 1eiisiálva /Ll/ (Ss /12/-4. 
6. 6 
/1.E 4-z z- 1411 
V:Á>) 
/3.7/-be bob eilesave a idszámitandó integrálok két bpusba sorolhatók : 
tC;p. JVJ/-/M (2 j61)/0-)cler 
és 
Pdr To. 1,67y.  
Igy 
. Ks- y 	••■ - 
P. ev 
az /11/ definiált függvények valamelyike k és 
X41
7 	eleijo-licIr k 1 . To. /113/ 
egyszerű 
- 31 - v 
kifejezésének egyes tagjait 	
e-
t és -elvégezve frt integriláste- 
azi kapjuk,, hog) a 	7 	esettől eltekintve az összes többi integrál  ér 
léke zrftró. Ennek igazolására tekintsünk egy Wynn esete' melyben  Pi & 7 
A 11 	csak a 	 elektron koordinátáira bal', így az integred 
szorzatokra Dontliató. A szorzótényezők közt szfrepelni fog olyan intOgrál 
mely aloft I14 nielekulapályákw vagy spinfüggvények nem azonosak, Tekintve 
spInfüggvények és a molekulapályak ortogonális voltálk ezen in# gralok  ér-
téke zro, a igy az egész szorzat értéke is az, 
Ha R 	a szorzat egyes tényezői ; 
fiQii(104 
( P 	cITIL 
tiptisuak. kivéve a 	y -edik dekko& koordinátái szering integritlik mely a 
operátori is tartalmazza. ‘A /34/ értékeil*A.• V kidex sze-
rid integrit viszonC 
19,F`6?) 	9()t)elty- = 	 /312/ 
"tehát az Ckli Cr integrAl értéke megegyezik azon elektron inolekulapályájénak 
t v 
megfe blő 	6 € energaval, melyre a Hól operátor hat, Az integl érté- 
ke független a 	r/ 	reprezentációs indent& s a / 32/ energtakifejezés 
származó tagjainak értéke megegyezik a 	hIggvényt felépítő 
molekulapalykik / 1 . 	definitilt 	energiáinak összegével. 
Az 	7 701- 	 integrillok kiszámitása visszavezethető olyan Integrálok kiszA- 
mitlisdra. melycen az operatorok előtt 4Il6 és az operátorok után Alló kifejezés 
is szorzatfüggvény. Egy iylen integrál kisztimitásához fogunk néhány utmutattist 
es Opeciális esetben néhány szautilyt megadni. 






A tovaboiakban a /3.14/-ben az easzeg)el alatt álló integral eltiinésbnek krité-
riumait vizsgáljuk. 	stilt4111******04116.60 
Az 	operator két elektron belykoordIntibia  közt létesit kapcsolatot. A ten- 
IVA 
integral integrálok azazatalként lriiató fol. A apin szerinti integral teljesen 
szepartibilis. azaz : 
f11041„ (í feyg4)dr. iT-ea citilF;)(01 ds 
/ 3.15/ 
snot 	eh/ -be foglaltuk Össze az booze* helykoordbuita d.f 	-be 
az Összes spin változó szerinti uitegralast. 
Az elektronok netykoordiniitai szerinti integral. eltakkave a y 	és //4- indexit 
koordinataktól* szintén teljesen szepazingisli A sPinfaggvények és a molekulapályák 
ortogonalitástinak felhasználásával a /3.147  tagjainak nagy része eltiinik. 
A nem zéro tagok kiválasztásához spESOWis esetben néhány szantily adható meg. 
Kit", T= (71 esetén minden olyan integral eltimik, melyekben az indexek C8(5- 
róinek száma ketlőnel Wan továnbil. amikor a permutációs operátor krilönböző 
*Plataggvények indexeit osistla fet 
/3.14f-ben opinváltozók szerint integrálya : 
/3.16/ 
ahol t a 401 szorzatfiig g vény azon molekulapályainak szorzal.‘ melyek 
index° megegyezik a 	p- szorzaispInffiggvény 	CA(ri) 	tényezőinek indexa. 
yd. (Ss 	t af 6 	tetinialja. ás P' pedig harmadrend4 per- 
mutációs operátorok. 
A /3.16/ értéke nem zero : 
1./ alapsorrend esetéac .Ekkor az integral előjele pozitit. 
--- z- (41 0/9(e07 100 160,91 	- 	le 
permutációk esetében , melyek a V -edik és/S 	edik indetieket 
cserélik fel. Ekkor az integrfil előjele negativ. Ez alábbi esetben a nem zéro bitegralc 
2,/ Azon 
összegyüjtéséi ug,y vég3zzük. hogy sorra vesszük az 	operátoreke
l-la 	I ás A. indexek 3.10/-nek megfelelő kifejezésben egy záró- 
jelen belül előfordulnak. keletkezik az illető operatort tartalmaze.  Indexcseré-
ye! kifejezett integril. egyébként nem. 
Igy a benzolmolekula esetés a következő apt= molekulapálya lategrálókhoz 
jutunk. 
/a 1AP 0/14 069044 dt;'  
Iff; t(011" 141(411 dry dri• 
40404 4:1.  liqdroctr/- 
A fenti integritlek fontos tulajdonságai 




Gerjesztet állapotok energiáinak vizagálalántil . elliterdul a K 	OW / 
Olyan esetben. amikor X cr és 	kifejezéseiben az 	A. k száma 
nem egyezik meg t'spin szerint integrálva minden esetben  zérót nyerünk. Ha 
azk száma megegyezik (ekkor következik, hogy a 75 -k száma 
Is megegyezik]. az olyan permutációkat tartalm azá lategrálok nem tünnek el 
I titinvábazák szerinti 	 melyekre 
fennel. 
Spin szcrinti integrálás után 	3.16/-noz hasonló formulák kal irhatók le az ilyen 
integrálok Is, azzal a különbséggal, hogy a zarójeles kifejezésekbell 4 molokula-
pálylik daxej nem mind egyeznek meg a 	 jelépitá molekulapitlyilk 
indenuatrek Pontosabban mindkét zárójelben szerepel olyan moleknlaptilyita 
melyek indexe az eroded sorrendhez képest mar fel van ceerélve, A molekulapttlyák 
eriogenalltását ialhasználva megállapithmtjuk. hogy az ilyen tIpusu integrálok értéke 
.„ 
el"- • N-it 	iko's ', Alves' 	A twikasista. . 
CZ ilk oljan 	operátor esetén nem zéro, melyek indexe megegyezik a tirA 
zarájeies kifejeyösek közt kicserélt indexszei. Az eredeti scriendliez képest 
végrehajtati cserék száma egye tehát az integral. negativ szerepfl az 
Ek4(7- liajezésében, 
	
x*IC 	esetén a palyafüggvények oriogonalibisat felhasználva hake- 
tank néhány. a spinfüggvénytól független megtillapitást : 
A - k1 I. '.*W-t,*4-- 
a./ Fla a 't_k és 	csak egy molekulapályában 
füg e;vány azernit iniegrá!va ettünk az 	tcgrtil akkor, ha az 	operator 
indexei megegyeznek a fx.' -bau és 4PA.I -ben nem közös molekula-
pályák indeAeivel 
b,/ Ha t 	es 	két különbözó melekulapályát tartaimaznak. csak 
azzal az torral képzett integral nem tünik el* melynek 101 ,3xel megegyez-
nek a 71Lr. -413/131 es 'to -ben 110111 közös melekulaptilya indexeiveL Leg, 
fetiebb két nem elifinő tag lép fel L alapsorrend esetén, 20 az előző integrál 
indexeinek egymásközöttl permuttielőjéval képze4 tag. 
e;in Az integrál ertéke mindig zéro. ha ketiőnét több különböző ortogentills mo-.
leapályat tartalmaz 	és Ar 
'További tagok tiinnek ei a spinváltaztil szerint inteirdittank. A Probldimit to-
vobbi tiltalános Largyalása talságosan rászletes feltételek fel4Ulsát tenne sAik-
ségessik a helyeseobnek tartjuk a kinti szstAyek alkalmazása után mindtvi 
v, 
f• 	integrillok SZ#VS68(Sto 
A 	 esetben ujabb meiekulapill,yaktzgrálok lépnek lel: 
ff #04-(14,1cmcirt-, 
4YOzo It) 0.94drildr, 
A fentiek ilusztralására tekintsük a következő példákat 
K =3- 	'W r 	CT' - Az alapállapot energidjának kifejezésében szerepel 
a következő integral : 
•
(1414044.4 i„, 	* 14: 
111111.  • att 	k=iVTI011t 
- A ..at, i6vo:i,n 	1,11 lam 
naugli 
6 if' 41( ArtiO4:11 	';110,g1 (1671. !who. bit O'tiNg 
gati1 ,01.6s- .46,1 atin : itaectn-Stunact 
Okt:filanovins bpboia, so exebbt 
40intlott.tiq lb etn av ih a  t, álrit. SilitlantoSötte 
t:setben külöi vizsgálni az 
210(J) 73,3(0'1(71 4.— 	/ 
sitroo) 
M.24/ 
1:q49 6 	40)6i )CipCtr 4;{ teCONOtiy)(4)Cts)(4xJL 
Tel  "iCA441#0##.00,004042)cippOil(Sp 
co 
14 	17 
= z(-4:144) t(j)4It4)C4rri666)jr  
t (ed)(4)kir# 96'0 *049 dr rVi 	0 4 	-4 	0 	I 	-4 
alneserr 	esetea az 
N L 
V' L 64 
IV:. 3445 6a kaki* nat. 
A -y 	index esereje °aside az 
(244), (2.6) caerit. 
az 	(3.5) 4,(4. (J ) 
eser6t T6greiaaltVa nárinely 	_Eli: 	ape/Atari tartaimaz4 integral eltűnik. 
IV Z. Z 2 40 = #1/Aw+ 6 ti -4 Eita -2 c);--/ A 	wz. "wcy 
;<,--k I 0-4-cr' 	amaze ,14 Aida az 13f "1 	állapat eaer-. 
tilitAitak vizaggabing fell6e4 
130 	 1 ‚40:(3)04) 93f )4/1`6)/(2) 30)/(1614» 
(4? (40(44p)##)96_1(r)Oiqx 
Xtlyiti)CYWafikt?Wici 
in iettral vizavilakaa $pInraliaz6k azkliftt tatelya az alapaorrenti eiiiinik* a csak 
az 	ti eaerét tarta1maz6 tagek Real leazaelc. gAr4k. 
/3,23/ 
CL opertiorrai 
2 	 eseieen too 
3.4.544 	eaelten 7/1/ 
j. Y4/. °swan 	Integral 
opertitorral 	4054 
Cre; 4 aciaak, 
eaerAk. 	-‘t aclnak. 
— 3u — 
e Az integriii az 	 esettói eltekiatve mindig eltünik, 	e esetén 
1.1-6 
a /1.24/—ben pi 	fyg esetben nen ...Mil el a ekkor 
4f-6 
A '( #i l esetri -Aldaként szolgálhat a következő kifejezés. mely a trtplett 
11. 4i 	B 2u 	állapotok energiájának szAmittisdnál lépeti fel : 
14),(012)0,60J(Via1 26)aUytz)00,41eVettex 
_e irr (-4)'R 00/0(#0 (3)0 00 qadep2p0.70(40-)pCOloir 
R 	 ° 	II 	-t 	+a 
Z 64)1042) $3) 4)414) CA) x +1 _2 
tp(Av 
r 4 0 4.. 	
4 ydr 
tta I", 4 
e, 
- ( 4 3s 6 A Icifeylzks 4r16e k al' ' "K,./, ' R i 3„)  
esetben egyenlii f 	—vet, egyénként elliintk.„ 
.A különböző energladllapotok ktfejezesf- a fenti Jelölések felhasználásával : 
 
26. 4- 6, -I- -t 87,4 +670-4 L. -241 _, 
cl:40. ___6-412. _§ —27 
E (')-tt 15-0. — (544 —f 
Es E:1" E (11- J 42  4 ja 
E 84" E-(4 (5. f 
E zz" E (f) 	-4 
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Ahol 
€4.=.266 436,4- 62 igoo 4 qad -I- 	3/-44 1314 — 
/342'8/ 
Az elektron átmenetek energiojanak kiszámitásához elegendő az 
E uLte,:r 62. _6 4 -- 2 4 2/02 - 3 /44 + 3i4 2 #(14 	J.29/ 
értékének ismerete. 
1. A molekulapálya inteipilok kifejezése atomi függvények integrallainak  
segitségével 
A 	C5, ,  i 	integralok detinicióiban molekulapályák szerepelnelr, 
ahhoz. hogy értéküket numertkusan megadkassuk szükséges az atom i függvé-
n.yek integraljaival való kifejezésük, Tekintve, tidgy a molekula-
palyák 6 &Wail függvény linearis kombinticiójánol allanak s a fenti Integrálok 
deftnioiójabam négy molekulapálya aorzata azerepet, behelyodesítve, elvé-
gezve a a zorzást. 6 *71000 tag kitrilsa szükségea egy-egy mole-
kulapdlya integral kiszeimitasához* A molekulaptilyak / 1 . 7/ definicleija  azon- 
baa titalakitható olyan módon, hogy a nyeri kifejezéssel számolva sokkal rö-
videbb uton jutunk célhoz. 
Tekintsük a 66 	6,4, 	(4,5 	otklikus, Abel-féle csoportota 
,Jelentsenek a csoport elemei a benzol sikjára merőleges tengely körüli forga-
tást az óramutató járásával egyező Irányban totizi-Yft szöggel„ A geometria 
térben értelmezett operációk operaciókat indukalnak az atoml filggvények teró-
ben. 
Figyelembevéve az atosti függvények indexelését / 	ábra/ ás a generator 
operációk deftniciójat, az indukált nperaciákra 6r914Weis 






k Pe619 P461 (y) /4.6/ 
430-j) _ -x i.,(4.6)0 /y) (Q  
gy / 1,7/ al' in 
= 	 (4)4' 7401 Kz 0 
Áltaiinos mtgfoutoldsok 1 :elyett pé1daké megmutatjuk a cJ» integral 
esetbe.'miIyn megfordelasak vezetnek a leggyorsanban oélhoz 
SC/. 161). WO (»IL q4 94 094 or' vdt.i' ro4 
-1f00900s.) 	07) 0514)0a-Cir 	/4,3,/ . 	 i4, 
Célszedi a OM 	cy/ 	kilejezé81 külön megvIzsgalni. A molekula- 
pály4.kat ktir -val. 	az...4:r4amit elvégezvo. alkahnis csoportositás utzin a követ- 
kez.4 jolölések 156 Yeselé 86 vel 
3 / 	lti4VDIte k) o2 Y) irari w 	‘16-4/ 	k. Y 04, bi: 




OloettYM,6 .117-1-13,, ('1-,7)-4-(&)v)-44( --07) 
Ezt leinasmalva /4.3/ kifejezasénen, az integral tizenhat kifejezés összeg-
re esák s7_ét. melyek kel tipusba aoiolhatak. 
XX(1:1-i LIP( 
• I VA 1 
XY (;;;:176)Dffxy(4.,-/)_f2  




Tekintve, bogy azi indukált operációk imiterek, a felhasználva, bogy az -31-'• 
operatorral felcseréhietők, továbbá az Indukált operációk a csoportot anrázolják 
a Iiigsvoinyek teréoen : 




36F:ű7 f-TILT.:-.44‚ 64) 
ffLP(CVP1 4-4[P(q4091)3i4 14j1/ 
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Az WOW kifejezésnek fellép a konjugáltja 
A kifejezések vizsgálatára tekintsük a következő példát : 
Pam clod -4IPM 09404.1 cer-yd 
Ifit(dAmt[Pasio(ive,(#0x4, /44/ 
/QV és /442/ akpida : 
gh4V4[PC)9449 	 /4-13/ 
/443 / kifejésében fel fog Will .86('V„`__-;) 	Ia. Ifis a fentiekhez ha- 
sonlóan kIfeithető. Az eredmény a /443/ egyenlet jobboldalának komplex konjugáltja 
flux. Iffy a 
Sq.-eV* (811" 	Re ( 4- 	4-47 4)t. qi)(4)", 24/1'94' 
/4.14/  
6- 
kifejezés valóa„ Hasonlóképpen  valósak az összea többi tipusok is. A /4.W kifeje- 
- 40 — 
zésben különböző 	 értikek=e-StOn is fordulnak 616 azonos ne 
rálok. A fenti dpusu integrálokat 	továbbiakban atom! integraloknak nevezzük. 
Az atomi in!egrálok azonos vagy különböző voltát legkönn yaben diagramm 
módszerrel döntfietilik el. A 	V 	inde.x11 atomi függvények centrumát 
a 	/4., ind411 atom! függvén yek centrumát Ő -val jelölve leolvashatók a 





    
    
  
   
Bovezdve a 
p(00(» (11) „be 
v 
jelölést. az b. ábra alapján 
/4,15/ 
	
cif 0 . cit 	di =c4 
Ilasoniő módon bontható fel mind a négy molekulapál ya iniegril., Az seredmén yek: 
fj. ' 6- a70-7 Í o 	*.2A +4, 	• 
4- (.2 (Re (i2.409 (8. +134 4- 13) + 
4-2 ke(coztriz-)(2P.I2e 	P5-)t- 
Re. ( 1,1"-F to9) 	.z%, 0'1 11- 
4- 4 4,,e . st, ( 4,2(i i-2(4-6)+ 
4- 44 (tr, RV°. 21 (4. -f2 r240- L) 
z 	fe cói t2id + 
(Re cti' A'ec4:14-geo: /?e (4,1 (d. 4-di 4 dJ * 
f4( eal • ReCal4RE:4P: Real °I-As -f/a) t 
4-4 (Itett:'Wei7+ REtesk. ReciV 
47- 	feRcwi - A, + gew 	/13 
	
.e9 	j -L 
J 
Re (''9 8 c, t Re (0/4 wi'V84 -t Re 	0,9 JI 
Re«I4C Pectin -1- (A i (6 Jt 
i,4[Re (044,1-pe + ((c/3 - c43" 1- )Prf 
2[k Ft 	(4 0 +2 Re 	ul° h4+ 4[4 (04-14)*L4'19 41 0 
[6-44(-4) Re 0-kit*/ + ge01-40/Y:Lcoa;fi9d2. 
,tRe 6c2`4-4,-Vaialleco'-%+z Re at,'"--1- 
+2,4-4‘;+(-41. A.2.Re(w4u)-9/ .f geat31.4 
( -4)'--t- (4/Pt (tj'it-tLe 	Reiff' /ell' 
Al-k-A31-4 kf.Cei-6-C:,)+" 
4-4 (1-t- 
• - 	4-• 2 (- I?) +i +&)  J.  
AA/ 
4 
Ahol az egyes kifejezésekbea a következő jelöléseket alkalmaztuk : 
Am= 	Na9p,z99 aa-ydz,2, 
Bk If wo 4: P(64% (7) 
P1( 	@.4169 eL pu6kN40,icti-,4-, 
-fiv;- (4t. 
CA: --- fir p /gm Pff6Avoi)ca-,4 
- 	t PN'A4 (pwipr-c17,-, 
4- ff(oiosi  I p(c69091)9tmcef-pia,-4 
(0)-f-s- ID( 909() 90? gitdz; , 	5 
k if 010)e)f-P (04(499 4T:4 
flr,o) (11) il)(63k) p90'40ea;41 




'Too fiA 4M 4/1 	4C) I 	70 1 	0 	1 	t j 
of2/ Á 4 9a1A zt A3 4 6131- .24 
Ao +2A, +-2AztA3-1-4 e C) 
/62 	( A 04.24, 4 YA 2.4- A 3 "g13 C 
6Q-Z- 
(4 0 -f,2,1it A,-i-A7 -1-13 	() 
cf0,; - 	Ao-f- A4— A1-- '43 + C8 -40 
601:41z 	/10- A I 	A 2-f A3 4.48 4. 4q 
cf4az 4, 	(A0-.04 	AL -A, 
,_.1.,7(r (A04 A4 -Az -.113) 
I- 28+0 
§  	A0- #14 olt -f4 3 " 	 —4q 
g37f C7i 
1Á 	A o-24, t2/1/—A 3 —3q 6 •74G ,_ 
13 — Bo ; 
A diagramban használt jelölések értelme : 	(172rAi 
(py4 	° `7". (10 ( v) 	függvények középpontjalt Jelölik.  
Az id 'előforduló 30 integral kiszámitása viszonylag bonyolull felada4 ezért 
a feltetetően kicsiny tagokat elhanyagoljuk a molekulapálya lntegrálok klazd-
mitásántil. Nein nanyagoljnk el az Ah' 8°1 Ca 	lategritloka‘ E közelités- 
ben az eneregakifejezéshen előforduló molekulapólya lateartlok kifejeziaál 
5, tdolazat tartalmazza. 
tAblázat. 
F 844 S= 	4, -.  
FA& Eo S 7 + 6aa. 
Es&I 
„:(4cri. 
E:I'v- E (41t 
6A44sA,-3043+0 
(-110-211a4 43 143450 
( 3A c3/41 --3C) 
(-3A042,44 --f-3A ) f 
(-A0 	tiA3 
( -2A 0 f A1-4tt24,- 
I 
A gerjesztett 	 kr ifejeztletőkiaziOtiblizas aciataiitak'segitsó- 
tável. Az eredményt a 	titbbizei tarfsimesql. 
1114, blizat 
Az •iekiros itmenetektenergliblak azimilásáhos szükséges még az 
E(fE0=6,.-6,---,2_fe44.210A. 	 +4,1, 
kifejezés értékének ismerete. 
- 46 - 
5uolz,__ KLUILIbmii_Ilailitljgt 
Az 0106 rőszhen mondottak szerint 
gi 1  Q'ZR €(0116z4Lke:H/3*(4116,#) 
Pi l(11 1(11) (),' Ca; 
qSA 	 ›— V: al 
az ato:utörba 1-edik magjatól. a az ‘i-edik magon lévő centrumnegfaii 





reitosszük‘ nogY satfaggyényei a 
oper4toraak. A. MIN operator hata_sa tehat az atom] függvényekre 
frY)4- lic (?)-4 
41:01 
ar.s. ('i---1,k) V 69) Pk ( 1) 	/5.2/ 
alakba 	ahol 4p a 2p eiektron eneigldja a aernleges szén atom4ae.. 
/5,2/-1 felhasmullya /5W-Den Ep 	egyattiatat az atom! őtterlósekot tarta1ma7,- 
AIL a igy egyszeriísiteni lehet ai .101. Kapjuk 
6 
6€ 	v f(4-4) v/,` 2Peu.)'(/-a..) 	+ o- z 
4. /Rec,3zto-Aldw; -t 	 w.i4/ /5.3/. 
ahol 
W;(1.22 At(1/) (Y) 	cri; 
/5.4/ 
- 47 
Az elektrongerjesztési azinkép meghatarovistihoz az 
kifejezénit) van szakségank ; 
v471-. 
_cL_Efo-csi4)wit4-o-cSj 7/ 
A WI:inter:41°k vizsgálaiahoz foglalkoznunk kell még a Vt (14otencidl kifeje-
zéséve1* Ez egy 2p elektrontól megfosztott semleges szénatom potenciálját 
jelenti, értéke tenát a 
0..04) dr  ,rfielsy 
3 \ 
alakba trhatá, anti a (4 a semleges 	SP 	állapiitu siónatom paitnciálja. 
Az 	140) potencialt a kövelkező model! slap* Allitink cliff : 
Az 	/le elokkonaktól eredő pot:meal hatása olyan* mhitha kettővel kisebb lenne 
a ma héj. A tőbbi elektron sr' 	10114 állapothan van* az think lékehozod 
tőitéseloszlás embszimmetrikuts: 
5'09. e(rat it,I4 Pea 1 1-1- 1 44. )z) 	/8.7/ 
fi 
092 e"47/1 	dr-4- ge G7-0 cif 
/5.8/ 
ahol (11;(//) a 2 főkvantumszámu elektronokjel eredő potenciál a szimmetria bentru-
mewl t téSnilaügwou 
TekinEve, hogy/5.7/ jobboldaltig 4116 kggyénjek normáljak, 
• 
	ridr- 4- 9' Afh-'01-r 	
/5.9/ 
x Spolszkij ; Aionsfizio• IL. VIII. függelék. 
/5.51 
Cybmbezimmebrikua töltéaeloeillie 	ItStrehozott potenciál viszonylag egyszerűen 
khat4 to :41. 
Igy a semlege8 szóatom potonaltja:...4_700._ 
U( — 	ti -4k1 (Veit 	/5.10/ 
alakba irható /5.10/.vizagalatából kittinik. hogy a potenciál értéke gyorsan 
csökken, igy a Nliki't -k közül elegendő a 
- /5.0/ 
és 
- W1 	— f ovalohrci 	/5.12/ 
integraluk figyelemogyátele. lay : 
co 	 07:24:1-11. (e4, 
	
/5.13/ 
6. Az  integrálok kiszámítása 
Atomi függvényként hidrogénszerit 47r függvényt Ilasználtunk 
r-r, 19f = ez--;) • r e xP i..)si.s19 6•956 
A C atomok közti ttivolság R., 1,39 A A kétoentrumu intogrtiloknál szereplő 
ZR 8.37 atomi egységekben. / A Bohr rádiusz ma lamed értékével szamitya 
ZR 
Az 	A 0 integral kivételével az összes integral kétcentrumu. Kiszánüttian. 
kat megkönnyíti az elliptikus koordinatarendszer használata. Arval és B-vel 
ye a két centrumot, az ismeretes összefüggések felhasználásával /8/ az tdorni 









MO (-0 e 
Az átfedési intogrtilolc minden nehézség nélkül kiszámithatók. Szennittisoknál 
a ,t44 szerinti integrálásnál fellép az 
An• (4_, Ake - ek"4"dx 	 /6.4/ 
segédintegrál, melyet irt7 tánlazaloól vettünk ki. 
kétcentrumu elektron-elektron kölcsönhatást kifejező integrtilok szamitása 
Jóval nehezebb' LU ['el kell használni az 	Neumann /1887/. /9/i féle 
Ci-1 ev (-4)yeT-I-4).Ltrfecr ili.  
R-?Yde0.aitv.4---4 /.5/ 
4-1 1 6=2, 
is  és f 	az elsőfajth ai (x) 	a másodfaju kapcsolt Legrencle polinom. Az 
/ 66/ 
kifejezésben elvégezve a /624 /6.3/ e"-s /6.5/ helyettesitéseketi 5650A, szerinti 
integrál szeparálható. 8 értéke 
cif- 1(GL 	(5:p) 
	
/6.7/ 
Igy a sorfejtést elegendő 	Vz 0 és 	2 értékek mellett végezni ./A/6.6/ 
integrál szorzatokra hontásánál 
qpv 
st.p. /47ht,v,i7v)lia":_(40 p4,) e-(' 
és 044L-f04--# 
a /to/ 
függvények szerinti sorfejtését 
E+" 1 i 	M 
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6 	ir»fe4/ -11IT 	aeK 	 f=6.9i 
- 4 
segédintegrálok. lépnek fel. Ezen integrálok táblázatokban találnatók az Iroda'- 
lomban . 0(0,7 parameterek diszkrét sorozata melI. /8/*/10/„ 
A 	h v1.1 (illiqj 4/75) 	iniegrtil yisszsvezetheiő a 
41'H 041/a 110 ="ft-tV14 tr--1) HI 041 MI cKI NJ+ 
Í'r-1-±)-L( r-i-iN/f) 	- 	(al íi,,)±  2 V41  
(C-OH14-4 04//a-i 4//3) 	/6.10/ 
fonnulóval a 	0 esetre*Ez azért célszerűt( mfrt a. kg (tni Ct i h73P5 
\)(4 ( 	P1 cy) 	integrillokat /8/-baa igen nagy pontosságai 
találink mg* a ugyanott egY gyorsan konvergáló interpolációs formuldt is talá-
lunk,„ (A Kotani /10/ tob1tiza0A1 tört4nó Newton interpoltició a található adatok 
korlátos volta Matt nem célszerti.) 
Hasonlóképpen a 	 et) 
	
integrálok visszavezethetők a 
y #.4 tr 
/IV = 	[(V 	P 7'1) 61-1:4( 4114 
Y 	, 
-1-(77- tv-fvf,f) 6 T---wC41 / 09 fail/ 
formulával a 
Az egycentrumn 
V-=-- 0 esetre, 
A.- jj-1-7-i„  404 0404 94) a t, det-A, 	 /6,12/ 
integral kiszámitásához fel keli has málnunk az 
AV 
. A 	Ippgi 	n_ 	imi 
--p>ove V: (0)4) Ft): (62,1) edinoo._N 
/ it 13/ 
fyit 	egycentrumu, gömb- 
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Az integral szeparálh ató 
10 v--
." 67-1'1)!R(rianiq Pri) 77.14.,,-- - T 
(0  
ahr4 
R0-7) --zrff-rifi-4t 4 c .tt-r-f 0/4-2 0. 	.„7. /6.15/ 
eml yni= s (4) 47'7cosz.2) cbt91 





Az utóbbit elvégezve kapjuk 
/6.18/ 
Teti dt 	 értékét elegendő m -7= O2 esetnen klszámold. Az ered- 
ményt cos 	.= 	 belyetteaitéssel. m 0 esetén Ci-XY ..-3:2-;(P041— 8 od); 
m = 2 esetén 0- 0. 3i. ez- 	összefüggések  
feihasastival kaPilzt,s összoveve /6.161-val ; 
ea 1; 
R(t1);i: 1  -1 - 17 4 .2 -  Wt# II. ) 	i" - 41 I 	• •  f • /). #e 	di; A,. zji...4._ -  - r ',...f 
-1104.) 	/620/  
r itH .4 4 e cifi;dii 
4', I.> 	 0 0 	f 
az eredményt az 
ti) Olin) 0(11) • 	604 . 	;,16-14(i- b„-t .zv-`"c 
,f
iliqr4 9/ 
16 	r 7 
Az 	RN inwgralok kiaztimItésdhoz felbontjuk az Intel:0446s lartorakn yt az 
egyenes mentén 




j e 	x 
összefüggések felliasználásával : 
(ciw+ (Sit) Ern; = 	04,64fcL-1- 5-a6is c;e2.)  
T. A módszer toyaribi tikaltriazásainak lehetőségei 
Azért viiegáltak Slog Goepperi-Mayer es Sklar ma mar klasszlikusnak ne-
vezhető munkájúj. bogy mtio molekultikra való alicalmaztisát ezzel előkészitsa. 
Miután a számitás egyes lépeseit tisztáztuk. vizsgáljuk meg. hogy Ir118 mole-. 
kulak esetén ezek végrehajtása milyen 110116zaégge1 jár 
A molekelaptilyák előtillittisa nem jelent ujat sz  egyszer'! LCAO-MO módszer-
hez képesit, A azorzattaggritaisk terenek kiredukiliaa sem okoz altalában  ne 
hézségeti Irgyanis a.z indukáij, operaeltik hatására különböző sajtitértekekhez tar, 
tez.4 sajátiliggvények nem kevarednek a a krtlönböző irreduciblits előállitashoz 
artozb függvények sem keveredueki. A icireduktilas.. bar  ként sem biztos, 
hogy mindig olyan legyszerleele mtut a jelen esetben 	de riszonylag nem tul 
sok. munkával végrehajtható. Más molekulák esetében azonban a molekulaptilyák 
előtillitásaritil mar a függvények aranyall. befolyásolja sz atfedéal Integrálok *vim-
értéke. mig Ut ez csak a normálital iényez4 kifejezésebeh jaiszott szerepet. 
A n4  fejezetben előálltott antszimmetrikuo. aptu-,pAyafilggvtialek ás az energia 
kifejezése molekulapilya integrálokkal /Mk fejezet/ minden további nélkül végre-
hajthatti. azonban a.z elvégzendi inunia JiciTekvd olektronsztimmat ugrasszereen 
nőni fog. ugyanis sz 	 operátorok száma n elektraa esetén* 441,. 
Ez bat elektron esetében 15, liz elektron esetben 45 0 tizennégy elektron eseté-
ben 91 ope.itort jelent. 
A molekulapttlytikkal kifejezett integralok atomi pályákkal való kifejezésénél messze-
maiden klhasztitiltak. bogy a molekulApitlyák egyszer4 tiltakinos formula/vat trhatók 
Ahalanossegban azonban ez DOM érhetó el. Sokszor célszerű lehet azonban 
a következő módszer 
Az  integrálokban szereplő azonos változóhoz tartozó függvényeket összeszorozzuk. 
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A foi 	 tag és 0. 	k együtthathit a molekuladiagramou feltűntetjük, 104) 	o 
* torra vesszük zszorzatokat 
PL 




/Eltekintve a nermádási egyUtthatiítóli. 
4 
4 
   
   
  
z 	 ‚bra 
Melyből az Ak tipusu tagok gyorsan összeszámlálhatók : 
64„ 2Á 4  ÷V/2,41 6A3 /7.3/ 
Hasonló módon diagram készithető a Boi Co inteardlok összegyüjtésére is. Ily 
módon eleve csak azokat a :agokat gyfijtjük össaa. melyeket az energia kizami-
1.1iSdhoz figyelembe szándékozunk venni. 
Az atomi pályákkal kifejezett Integrálok kisztimitásAt különböző táblázatok lgyeke2e-
nek inegkönnyiteal. Az 1960—ig megjelent táblázatokat Preuss Ismerteti könyveiben 
/Ws a össietoglata különböző szerzők jelöléseit. továbbá uj táblázatokat közöl. 
Külön kel; megemlékezni J. Mlller J, Gerhausen. F. A. Matson (82 kőnyvéről. meiy 
12 jegy pontossággal közli az alapintegrálok triblázatlit. továbbá Sanclorffy ,(132 köny-
véről. mely szintén nagy irodalornjegyzéket tartalmaz. a egyben közli Parr és CrawJ 
fől tiolázatifit. mely a szénhidrogének számltásOntil fellépő kész lntegrálok erediné-
nyelt tartalmazza, 	nem a segédintegrigokati3 jól ezelbető. laterpoleildsra alkalmt 
formában. 
Az energiatitmenetek kisztimitásanál speciátlis egysz,eriísitési letietőség nyllt az 
fejezetben. ugyanis a 	4 	operatort tartalmazó integrálok, az una impuizusintegrá 
lok az energiakülönbség képzésénél eltiintek. Más molekulák esetében szükség lehel 
ekk kiszAmitására is* Ezek megkönnyitéseitez ugyancsak a fenti müvekben találunk 
tAblázatotat. 
- 54 - 
IRODALOM 
Glide F. : pály anurnk a 19524. DtPlonzamunka 1953. 
Btln M. Mgt Chilli. Hung. 14. 299, /1951/ 
1 •  &men L piplomaintrot,a. 1918" 
L Ban, Gamin, Szstbe. "Prat I lingiar 	Fo 5,440. 1913. ‚'Nyoma R 
alatV 
Hartznann : Z. Ora. Chem* Atzt. B. 53, 190. /1943/ 
6• R. G. Parr és B, 1 ezawford LChem. Phyla, 11 1949, /1948/ 
I. Glide 	: Kandriátisi disszerificK 105a. 
a. J. Muller. L Gerhanser, F. A Maisen : (Want= Claernyart1 integral* and 
Tablea. UM*. of. TeA444S Press 
9 F. Neumaus Verlesunen Qj the Tizeorte des Potentials und der 
Kuge:fundionen. Leipztg, at 7. 
10Kotani. A memo. S1M0813 Proc. physic:a-math. Soc. Japán. 21 Extra 
Nra /1938. és Nr,„ 2,11/ 1940./ 
Erring. S. Wailer ési G. E. K1mbtL: ‚ uan turn Chemystry. News-York-
London. 194 
fre,u88„ Integraliateln z.ux tinantamohemle, Bd. 11, 2, 3, 4, Springeril 
195ti..1960. 
C. Saudirgy : Die Elektronensvektren in der Tneortaahon Chemie, Verlag 
CheNe• 	1964 
Goe4Y.Part-Marar N. A. L. Sklar : 5, Chem Phystk. 6.645. /1413a/. 
55 - 




matematika fizika szak 
BEVEZETES 
Egyes oldatok és szilárd testek molekulál fénnyel való  besugárzás hatására 
energiát vesznek fel és ilymódon gerjesztett állapotba kertilnek. A gerjesztett 
molekulák nem maradhatnak hosszu idelg az uj energiaglapotban* hanem az 
anyag tulajdonságaitól függően rövidebb* vagy hosszabla idő mulya aapállapot-
ba jutnak vissza, Az alapállapotba való Jutás közben a kiveti energiát külön-
böző rezgésszámu elektromagnesea sugárzás formájában adják le. Aban az 
esetben, ha an összes felvett energia nem kerül kisugárzaara akkor a rend-
szerben visszamarail energia h64. vagy kémiai-energiává alakul. A kibocsiij-
Nt elektromágneses sugárzás optikai rezgesszámn részét nevezzük luminesz-
kálásnak. 
A lumineszkáltis pontosabb meghatározása 	alapján : 
Lumineszkálásnak nevezzük a test hőmérsékleti sugárzásával szembeni több-
leiaugtirzástit, ha ez kt41040 aeb.ig vagy tovább tart, 
A lumineszkálásra jellemző mennyiségek 
a/ A lumineszcenela hatásfok : az összes kilépő lumineszcencia fény és az 
elnyelt gerjesztő fény es a lumineszcencia fény által szallitott onergiaértékei,, 
vagy kvantumértéket vesszük figyelembe beszélünk energiahatásfokról, yak' 
kvantumhaUisfokról. 
klumineszeenela polarizielás fok. Akkor beszélünk poláros lumineszkálásról. 
amikor d fényvektor rezgéseinek amplitudója nem azonos a két egymásra ás a to-
vaterjedés irányára merőleges irányban. Ezek közül egyik összeesik az elektromos 
fényvektor legnagyobb* a másik pedig legkisebb rezgéseinek irányával. A poláros 
lumineszkálás fényárama. 	két fényáramra bonthatá
- -
ra . a legnagyobb 
/( 
rezgésii fényvektor fénytirmitira és 	...re, a legkisebb rezgésü fényvektor Fény- 
4- 
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aramára. A teljes fényárame 3 polárosságának mértékét, a p polarizációs 
kot a következj kifejezés adja : 
? 
311 + 3J- 
cLA csillapodást id& A lumineszkálásra jellemző. bogy a állandó Intenzitasu 
gerjesztést csak bizonyos idő eltelte után követi az állandó intenzhAsu lumhiesz-
kaltis. A lumineszkálas intenzitásának időbeli változását a catapodási törvén y 
trja le : 
/2/ 
ahol Jo a gerjesztés megazitnésekor 3 ci 	időpillanatban meglevő luminesz- 
cencla Intenzitás. 	/csihapodtisi bib/ az az idő, amely alatt az eredeti 3 0 
Intenzitás az o-ed részére csökken 
/ha t..T. akkor 	 /. 
d/ A lurnineszcenr:ia sp_ektrum Az[ilben adott meghatározás szerint ernisszlós 
szinképnek. va gy lumineszcencia spektrumnak nevezzük az an y ag által kisugárzott 
energia-eloszlásnak /vagy kisugárzott kvantumok Woszlástinak/ a rezgésszám 
/vagy hullámhossz/ szerinh Mggvényét. 
e/ E gyes e;.,..etekben azIL.tla.z_msf.,1(iis spektrumot is szoktak lumineszcencta jellem-
zőnel tekinteni. /I/ alapján abszorpOós azinképnek nevezzük az any ag elnyelési 
képességét jelernző, a fényrezgések tartomány ába eső sugarakra yonatkozó abszorp-
clós ogyütthatók összességét. 
A fentebb ismertetett lumineszcencia jellemzők között igen jelentős hel yet fogfal el a 
lumineszcencia spektruN. A lumlneszconcia spektrum alakját több tényező befolyti-
aottia. Pl, a vizsgált oldat hőmérsékiete, viszkozit4sa4 a lumineszkáló any ag kon-
centraciója. a kioltó anyag koncentrációja 
A fotolumineszcencia kloItása az a fol yamat, amel ynél az eln yelt sugárzási energia 
egy része a különböző tényezők hatására - nem lumineszkálási, hanem hő. va gy 
másfajta energiává alakul tit. A kioltás létrejöhet a hőmérséklet változásának hatásá-
ra /hőménékleti ktapltas/, sőt az oldószerek hatására is. Ha a hatásfokezökkerkitiot 
valamilyen idegen an y ag okozta * akkor idegen kioltásról beszélünk. Az idegen kioltásra 
91/ 
- 
vOnatkozó ehnigetek öaszefoglaldatit /2/ -ben Lalalluko A ktolttia raértéke 
befolyásolja a molakulák ge:I.Ats4. 411spatban való tart4zko4álainak Idejét - 
vagyis 	1° 	icZzepes - éleitariam01, Ez at eredményezi, hogy a gerjesz- 
tési (Oergiat a molokulak nem tudjak teljesen kisugarozni. igy energia marad 
7issza, Ha a Buoreszktiló festéke az oldószer es a kielt6 anyag molekulai 
között kémiai reakció nem játszódik lei, akkor ez a VifAZamaracli energia  meg-
változtatja a rendszer hőmérsékletet és valászinideg az emissziou spektrumot1 
dolgaz87an közölt vizsgálatoknak az *It a célja, tkogy megvizsgáljuk, mi-
lyenek ezek a valtozások é kisérletileg kimutathatók-e 
Mi az idegen kioltással kapcsolatban vegeztünk vizsgálatokat. 
Martian k aortin a k iolto anyag koncentrációjának viszkózua, fluores zcein ol-
datok lumineszcertita-apektramára való befolyását vizsgáltuk 
20  A VIZSGÁLT OLDATOKA2.57.1.6.1BLE 
A lumineszcencia apakturr felvolaelkiek es kiértékelésének leirtiaa előtt röviden 
lamertatjfik azokat a meggondoltisokata amtlyek alapján ekéSzitetitik a vizsgált 
lumineszkal6 oldatokak/Az oldatak liSszeállilásakor figyelembe vettilk a  
közölt utmrtiatilet./ 
dillille4Zk4_14 f., tékként fluoreazceint használttmk, A featékkoneentraci‘ megva-
lttasakor figyelembe vettük * hogy az a koncentrációs Matta  határán belül legyen, 
A koncentrációs !Otis "MA szerS5 szerint  glicerines oldatok esetében csak 10-4 
mol/lIterbel aagyobo featékkontentriotőnél tAp feL &met akpjtia a fluoreszoota-
koncantrácia sz őaszes oldatOk.nál I410-4 mol/ter-nek valitsztottuk. 
A fluereszcein vizes-gheerInea oldatinak késza6sekor a lesték 16 oldódása és 
a jód iticeapódttaanak megelőzése céljából 	oldatba 1 tértogatsz4zalékos NaOri-t 
tettlink. 
A glicioinAcong<Agcli megválassztoifoin41 az volt a RS célunk. hogy egy já vizako-- 
zna közeg álljon rendelkezéstinkra.fpvel az oldat viszkőzittlea oefolytisalja a featék 
és kioltó-anyag oldódását is* ezért gondosan meg kellett  határozni az elérhető Ask,- 
kózittta felső határát* Céljainknak legjobban mpgfelelő glicerinkoncentradót 45 X-nak 
választottuk a korábbi kisérleti eredmények alapj4n. 
Kioltó artyagnak a lathato spektrumtartományban nem abszorbeáló 1:1-dot választottdak 
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A k.lolt‘i:szer-4octoentracinjat ugy választottuk In tg, hogy a lg. C 	értékek ki.). 
azonos teivolságban helYszkeijanek el a koordináta-rendszer abazeissza tonge-
ly6n. Másrészt a kioltászer-koneeritrádló növekedésével azt kivantok elérnt, 1104) 
a kloltadan oldat hatásfokanak kt) 5-5ii tésze legyen a legjobban klobtt aldat 
batásfoi a. Mérésein)' A a következő kis 	koncentráció alkalmazásával vé.- 
geztök 0. 3 .10-21 3, 10-1 68 1 mol/Uter. A 0 mo1/1 Ki ii. az else, ktoltott 
/3.10-2 mol/1 K.1. / oldatok lg CK jértékel elvileg végtelen nagy távolságban vannak 
-2 egymá sthL a grafikonon bzt a távolságot is kn. a lgO es a Ig 3.10 	távolsággal 
megegyezőnek tiintettiik fel. 
Az tit ifi torolt meggondolások alannin a vizsgált oldatok összelétele a kővetkező 
volt: 1 . 10'4 mat/liter fluoreszceln. 3 % Na01-1, 45 % git(--- a 4, a KI koncentráció .t  310-'2. 3 .104 6a I molltár értékeknek megfelelően változott„ Ilymódon egk haiku 6:4 hárem kloDott, 6887.680i1 négy oldatot vizsgáltunk. Az oldatok a Kt-
sériefti FizIkal Iniezet kémiai laboratóriumában készilltek. Az oldatok készttésénél 
!elms znált lastékek es oldöszo:N4k 8wit1o9zkápi4i tisztaságnak Yoltak. A gliceen 
lisztitasa tönnazörös vitkuumdeazaitotoval történt. Ilsztaságának ellenőrzését aria- 
111(kk kvarelánlOya/ Y4gezkat• A fnaig 6,711teister a A tribba4ati átlriatályetitiSa mikt-. ....p 
t -M61. /kIkairn arlak, Az oldatokat I • 10 - molillier-es törznadatokból n104888.1 4 
tottuk 440 A Kf-ot krvaittlyes 411apo!t:an Ilaértil ba. Annak érgtekeben, bogy a givirk 
kettipattr4cioi1t pontosan a kivántlAttabos kalkluis Elgymbl,. k.*.411 venial a KI ail: 
rile‘géi, aintlynek Ismereténen ea. OldAt 8 kivánt össz,stételnek. készithető el, 
k,A___LININESNENVik,SPEKTRUM FELVETE.1.4.  
A tumitealAtea6t4 apektrum telvetelAt a /3/ szakdolgezatban résAletesen tamertetett 
k4571161it'l 141104Áik. G6rioaztő t4aikorrtian1 Pay 11B0 204-as nagy Aymara' 1-10- 
lámpái alkalmaztanko A ivirPiaztti fényb4 SIP 436ritp. ---, i4 feintritairferentillet sziirővel 
ktválasztolt SPektrundltrtoM4ait leacaAvel kéPeztili le egy kétpriAmás Zefsit-iéle monokro-
=two bemea4 résévt41 szerben falhel,yelett 2v2.141, auta iitretta 2x1 ern MU lapjára. 
A kfivetta 412 del MI lapjáról kilepő lionIneszciencla fényt lenes6ve1 a monokromá-
tor bemenő résére képeztlik le* A monokretná:tor hillltimhossz dobjának belillitásával 
kiválasztottuk a lumineszeeneta fényből az egyes hallámhosazakrask megfelelő May-
nyalábOtm A kiválasztott kt) 104n», stivszeleaaégit fénynyalábot egy RCA 11)21-esi foto 
Plokb-onsokszoroz4r a tifitaáltóttiik. A lotoolektronaoliszorozán létrejött 3,04 fdátiramot. 
6t) - 
-10 Zeisa-gyrirtmányu 6.10 	Amperiskitkrés z alaPérzéketiységii Sktilengelva- 
nométerrol mértitk#  k  gerjeszt6 légy esetleges Ingadozása következtében létre-
jövd intenzfirisváltozÁs korrigélésa f.61.141)01, a itinligeszt:enala 	egy reszet 
a monokromátoroa yak? Rthaladtts clőtt a fény utjAha helyezet itveglap segasA-
gével eiy mósik RCA 1P28eat flpus4 fetnelektronasks7,trozőra nacséjtottuk és,-; 
az ebben kelaikezA. fotödramot 31 --"t t$ í2 beisetellentillasu ős 	10 
Amperiakáltaréai. alapérzekenységii tükt as gahanoméiaren mértitk. A két 
vanómaeren az u4anazon a hnlitinittosszakon mért foleiramok hényadoea az 
-34a. megadja - a gerjeaztő May ingadoAsaidi menteson - a mért lamb:Les as- 
speitrumota Az Ilymódon kapott lumineszceneta *pektrunton móg korrek-
GI& Lett végrehajtani, mert new hagyhatjuk figyelmen kivill sem a reabszorTelii 
hataskii sem a lumineszcenja fény Intenzitását kimutató fotuelektronsokszoroz4 
érzőketiységének h-ekvenela /ggesét, éppen ezért a fotoelektronsokszoropit hi-
telesiteni kell Ismert kvantumspektrumu ititnpavol. A bitelesités a következő mó-
don törtenik : an famed kmiturnspoktrumu 12 V.-04 as 15 WaiiO3 izz,--44mpa fé-
nyét egy diffuzan reflektáló magnéziumaAld !erneyze képezz,itk, ,. lencserendSzer-
rel. - melyet az emitAsztömh 'résné..1 hasznet ktivetta helyére telink. A lemezről 
Jövő vissztveri May Jut a monokromdleron keresii.11 az elektronsokszoroziörs„ Ha 
Ismerjük ennek a fénynek a 	hullambesszai és a lamps fényének különböző 
null6ndiosa7akhoz tartó A6 	a a) 	kvantumeloszlásat, a galvanométeren le- 
olvasható 3 	/akrifoljárarn. akkor a fithelektronaokszoroz4 erzékenységét, azaz 
a galvanométer egy skélarészére eső kvantumok. sz4mat (2) -4 a következő 
összoragges adja : ' 
/3/ 
A fotoelektronoskszorozó érzékenységével megazorozva az „. 14(14. 	hányadosi 7. 
megkapjuk a külső, vagy mért lutninesznenela kvantumspektrum4 	339,(1) 
A fluoreszeeneta méréseknél az a cél, bogy meghatallozzuk a molekula által k1boes4 
tett lumineszeenda fény jellemzőtt, A va.lódt, vagy belső lumineszeencla spektrumot, 
csak bizonyos korrekelős azémitasok elvégzése titan tudjuk megbat4rs74, Ezen 
sztimitisokatil figyelembe keli veani*. hogy 
b0 - 
a,/ a kelefkezell lumineszcenda tény egyiésze az oldatban elnyelődik ireabszorpeirIA 
ni az elnyelt lamineszcencla fény natasii gerjeszted állapotba keriilt mole- 
kulák s AnbSa sugároznak bizoktuider. tabor - ato, lummeszcienota fib y/. 
a./ Vizsgáljuk meg először 	nogy a valódi lumbieszenriespekirum meshalitr."- 
ilásaitoz. hogyan Tenatő figyelemse a reabszorpció natilsc. A reanwatpdii mértéke 
függ a gerjosztér. és a meeigyelés módj4tcii /V, A kftlönor).4S gerjesztésnek meg-- 
feleltiert a köNetkező megegyelési módokat alkalmazsaunk 
si• A ger,ksziő iény rányávaI parhuzamos, de az.i.al olledité.es megbgyelée. /Meg. 
haYelés az első Lapon/. Ei a megthiyeiétat módot akkor aikaimaz0:1, na az oldat 
a gerjesztő iényt é3 a lumineszeencia léuiyter5sen auks eMr,,o4rwei. Előnye, boxy a 
gerjs,a5- 68 lumineszcea eta tény kiiiiirvalasztása nem okai, pronlémay 
fj, A gews4,15 fény irányával pima/Amos és vele egyető irányn megfigyelés. 
/Megfigyelés a báisci laportl, Ez akkor alkalmazzak, ha azanszorpdá nagy a geries4,40 
és kicsiny a lumineszeencla iénYre4, Ennél a megti Kyeliqo nuirisejj u448égat jekiu 
a gerjesztő gay As a luminOszttencia "(my 	yritar.Guis erasz e ma/. 
t A gerjesziés Irányára merőleges megfigyelés. /TranziParzalis megt468/, A 
lumineszcessia és a gerjesztő fényi is gyaránt gyengén anszorbeáló oldatok esetén 
alkalmazzuk. Ez esetben a geF;jesztő fény nem befolyásolja a lumtneszoencia fény 
megagyeléséts 
A reabszcrpció hatását figyelembeverd korrelkiiisnimitások közül mi most csak a 
traarrerztilis megfigyelésre vonatkozó meggondolásokat részletezzük, mivel mérésein-
ket ilymódon végeztük. 
Tekintsünk gondolatban egy végtelen nagy kilvetbit  és tegyük fele'llogY a gerkaztő 
fény monokroinatikus, pirnuzamos és keresztmetszetében honiogéin. A gerjesztő fény 
érkezzen irányban a küvelta b iihmazusaga lapjára. 
Vizsgáljuk a folyadék belsejében ze mélységben lévő dV tétfogatelemből x Irányba 
kilépő lumlneszcenc1a4otonok száma /5/ szerint : 
..1464zo „ 
kesvot . 4.3 ( 1!) e (x) 14.()) 	ax atjaz 	/4/ 
label 	A. 	e gerjesztő, *1.' 	a keletkezett lumineszeeneta fény bullAm- 
tibssza• 	VA) 	a rendszer abszorpciós eiviitthatója, a gerjesztő fény 
bzillámhosszára vonatkoztatva* Iva) 	a relatit bitten zitilseloszifisnak meg- 
feleiő eloszlást faggvény* a konstans független mehroiségekei 
tartaim 	a közeg (A.) 	törésmutatójai, a (p) 	rellexlós koeffletenst 
A dV térfegatelemben keletkezett lumineszcenela fény x irkinyban történő 
P6sélg C. 	-szeresre gyengül, A prImér, szekunder stn gerjesztós hatásá- 
ra ietrejövő* a dV-hál x Irányban kilépő ás meg fi gyelésre kerülő összes in- 
mineszeei: eta fény : 	 )zo 
áAul MAIN) a Te,ndszer abszorpcios együttliatója a lumineszcenita lány hullám- 
	
zek(A;) 44/ isoft.4 .4.6ti gk 	02(4 te- 	 dx 
64.101 441,60401 k 	411711;) 41:1)64) ) 	/5/ 
szára vonatkoztatvalkaia megfigyeli lumineszcencia spektrum. 
Az /5/ egyenlethől : 
f (1)d 	 -( 
le.ai 13 	 j s 64(4"'•ct1jelö1ést. akkor /6/ a következő Ha bevezetj ilk a 
alakba truat6 
4. (;-1 )41 	ftemi Btp (2') 
	
4 -. e-A 	 /7/ 
aL t beelvásztva a konstantbse kapjak 2, , 
44, Gt) Lys+ Sg.GI! ) 	 Pe74 	 /8/ 
Aitaiat /8/-661 bitható merőleges megfigyelés esetén 	cC. 	nem szerepei a 
korrekciós faktornan*.tgy bármilyen nomagén fénynyalábbal gerjesztetünk. A valódi 
lumineszeencia spektrum a /8/ eossztAitgglis felhasználásával # 	ismeretében 
könnyeit kiszámltható. A mért 4, (X) 	külső ,  lurnIneszcencia spektrum reah- 
szorpelora yak, korrigálását ennek alapján végeztük el. A 	0 -ban szereplő 
4b(.')abszorpetós együttható /4/-4)41 Alit rendelkezésünkre. 
- 62 - 
A reabszorpciós korrekciónál felhasználtuk az 
	 függvény =taus 
Librázolását, amint a matemewkeiból az ismert azon x értékekre, melyekre  Leije-
8111 7' 5, az 1 mellett Ő alhaayagplható, a függvényértéke maga az 	Az 
x< 0,2 esetén -1-A-sr- 4+ -4- 	 értékkel számolitmL Az alkalmazott köze- g 
litésekből adódó hiba mindkét esetben kisebb, mint I %, Ezen kőzelitések miatt 
elegendő az 	 függvény értékeit a 0.3 	x 	5 	InterialIum- 
b 	atdrozni. 
n./ A lumineszeencla tény az oldaton való áthaladás közben részbes abszorbete-
lódik, het az oldat abszorpciós ás lumineszcencia splActrama 	egymást Az 
abszorpció pedig gerjesztést jelent, azaz a prim& gerjesztett centrumok melted, 
szekunder gerjeszlett centramok is fellépnek„, amelyek. Altaint , an ugyanazt a spekt-
rumot noeskttják ki. mint a primér gerjesztettek. A szekunder lumlneszcenela aza-
mitliaba vétele Igen nosszadalcilas szAmitást követel. A kioltott oldatok esetén a 
szekirader lumlneszeenata spektrólls haittsa kisebb, mini a kioltatlan oldatoknáL 
Az általunk alkalmazott festékkoncestrdetónal a szekundet lumineszcencia liateisa 
az itt vizsgalt kérdés szempontjából jelenéktelen /6/, Ennr_A alapján szárnitasaink- 
nál eltekintettünk ettől a korrekciótól ás csak a reabszorpctő hatását vettük figyelem
bP a valódi lumineszeenets spektrum meghatározásánál.  
4. AZ ABSZORPCIÓS ÉS A LUMINESZCENCIA 
fj KTRUMOK KÖZÖTF1 033 ZEFÜGGP,SROL 
Lumineszkáló oldatok abszorpctós 110 ( 1) (Ss emiszaziós le (9) 	apektrumal 
közötti összefüggést több szempontból vizsgálták, /fit 4. (.9) az energia-. apektr ■imil 
Ezen vizsgálatok között igen jelentős a Sztyepanov Altai /7/ elméleti meggondolások 
alapján kapott összefüggés 
Puy 
4e( I» d(T) v 3e- "ET 
cv) = 
ahol 	a frekvencta, c(l') egy V -161 független empirikus állandó. h/us 6,6242.10-27 
erg.sec/ a plan,Afill. állandó, k/-= 1,38032A-16 ergegtad-1/ a Boltzmann-161e állandó 
T az abszolut nőmérséklet. Ketakemety I és munkatársai /8/ kimutatták. nogY /4/ 




4 (19 _k_y 7 4.1), e 	WT, e. ) 	 /10/ Ito)) 
ahol 	7 st v) 	reatJ hauisfokiiiiierv*P-101)  az 	164 150‚ dzi404, B- 
oxer:A a Sztymyanfrr,--féle 	tebesed6a6hez ligyetembe kell renal ar 
n 441:0) 	14.V1•4601144441 lab Ass1rital-spatisiitiflAiiirM4'iumelyben .s 	A 
' ftlf) kos*' 	7(0 kaaossiii***AwikstaalivitkAAfflzeL 
A PO brmsla esatón g o., 
311;P.214e.W4-10<(g) 
őssnefaggóe 	itittitOttlglioniaiteligre Mitatigiedl a 
T őwókiet megnaldirozhatklarirestriA'rtiesiewilifigatok azt wed- 
iniiaye7gtek. Iwo a szátolte;i4indAlliei /mitt a tayaitavir 	-ital 
fogunk jakbiatittaagyeabtiPaiiiket ithittir 	ieóJ07;;Soe' v azt a 
tstawk hegy TX 	T azzal Imagyarizia /VA. bogy lagrietT:trű'lleinitik m7.- 
1111484610 tea gasabbs 	oldigtetli6a4airiele éa ezt az saararealzies6006170t 
\leni indjak titadril az oylószorn•_1 A AT 	 hőmárattirl 
amilattarapckistriaililaSiff #9,1 6A1 	‘Istrz4Viele% 	rgy vaittafttokébe. • 
eozó uhlitaPoclaal idAveL az 	TtikotilLfral as a gerierall gm; Milli's- 
itiossaAvak 	szerzői a 11 La T taziitt fennálló nősgsra6kletkálőnösetipiek 
emlitat )011emzők$111116ifillbraialatialiák. 
Jelen doigaigliopiabe sOilailibeóluStraostikalioCagki 	 va- 
: tss4ait 4i001kikalleimakintakidleig*boalirMararaltaititriabaa 
ke.0"19.4  4:44016010.1asaltei *OA 801#044aiSsiatil8P6sits'agyewL 
9#27,x. 	n1OSA44*iEbb4tihi*bilkilli*,1 0.411aseszsilományöas 
!ffY"O' Moblissiilideillei4iiiiiaelhaltirt Italian*? 
egyesesa saiglitAsilhoz as *talent Ignite reasszotpet4reitilatilateszosa- 
wkiitivotkatitaitimmatitaabgatboreg*Nataikleffillifilitgattirtman /4/ 
iticbo! !ratt4,,.4aositaalltkrAtkiiiftelamaiftliiiihattetillitikatliWYNk a ke•- 
scleiltifiNignalől.kaiii 4teo i 4 j tow vidaltniáK* setavaa 
aktais aanglaasaa 	Vasseti 	stgellAssesissi (4),/ 




- b4 - 
ahol k az abszorpciós ea ernissztáa azInképek itiedéai tartományában  
level bulltimhosaz, 	- 3101° om sec /a lönysebesa6g. Innen 
F 	ar 15 40 f• II 	- I I).) =19d 1 	1:1: - 	Ise 	
/13/ 
adódtk. Ha az F (D) -t a 5 
	
figgvényébes ibrtzoljuk, akkor egye- 
nest kapunk* melynek tránYtanitense 
43 e< 	31:4' 1(3 t • 
Enoől az összeligg6sből T = TX Isli1eles6a6val kapjuk 
x 	l q e 	11c.., 	I 
490c k 	tsct 
Ile 





A /11V-tan  szereplő konstana értéke könnyen ellenőrizhatő számade szerint: 
nst$252i Mil 	T X =0, 62.52 1 tacc 	
/17/ 
EREDMÉNYEK 
Babas a részben az előzőkbea sir letrt mérési eljérisokkal végzett kiebrletek 
eredmönyett iamerteljük. A kisörletek saris minden menn yiség mérésit többször 
slv6gazliik. Ezek a klairlell adatok 3.6 %-es oelül megettroelsk. A tágázatetees 
6s gratkonokon a misr6ai eredmények közőpirtgeit adtuk mots A kept srodin6- 
*yet* abei mik. Bid sdéded, Oarizebasonlitotini az Intézetben eddig közölt kW& 
lei adabikal. 
A Wyatt hanioszoencla spektrumos elvégeztük a reahazorpaiéra való korrekolk 
A kerrekclil a1végz6s6bez szüksége. (31, 140* értőket a /4/ alapján aeglövő et-
azerpüllits spektrumből kaptuk me* b s can, A Wail lumineszonscla alnklruni-
WA a valódi ii (N) lumfneazeonola sp ektrumot a /11/ összo/liggős alapján azámi- 
lohk kt, Az lit szereplő konstansban azintés cloak elm sonnylsigek vannak Össze- 
/14/ 
/15/ 
119f 191949 2V Pi; UV 'vnulnal we, 	e 79etsrtv yin 	(Doc) issnei9minorz 
- -neitilAPPM 99 	(0  o o) fri- 3 gi Ieu--xi V 19Aue9tePole /10067/ 
iwzgl vvQ-/L/ V wpm jefFaCile of vettl turzipeiv zv zg *Ituritivl v-31 ocmiz 
-919144) 	ivaiolvpio tremoil V imzellsea volonsicryturqvqozv pluiveg.igN 
311iipiROJ veamvitivi 	v jelp?19p, ILI potful v Istepponanotivinialow 	gzojivi 
zotivivpio evAl3o zvinuogruwel uStvr, //f/ itaggioJacrhal losouv.ita  Áo 1o(jz$ V 
'z)P9slopoi 
-ow losetreale ze oa:112vo 1e.t9v9p01comp lopvpioodol (NAU Anti 	miry 
OJUJvoq,Avg.athsrk 	(co 	zv pi "19 iDno)vla 091qV 4f: 
131099M14,Be iotivdvAlzs y '3;;tu 	uvrrozvpivi 401 v in49XureP9A9 'Nadel If 
64 -node e9pcl1onwqv 1Wvg rimy 
riT134- 	nozoi avcrivzplq91 v1;" 
'114ClejtApp"40. 111911 PIRIZOIT9A ptig0,014.1411001101 
V 
	
r'44) 	IlD0410 914.143,,u1 
111011 wv.0917/ 	It,1711dran, infpnl Bets pytivinrai -9,1,ovenspierav vravvoilvevital 
Alloq 190193 it racy. ,tieuqv itivArivzttnipt ieripect. 	rvAlnivivuzsvelpif 
IfeAlpt*tape.to 119291 	Istrivym ;*yzowilA swots ivivsravNzuolco Appikt 
1 	11.41* 	pptuAi; zy ovivepvAttivc 	9203)121 
ZOMMIDEUIX. 	treuvilefl  V99 	N 	191V91191rzeelui 9z01411 
zotrtunuyrit zv inizoarvnikr Hz pit memo eq.CIte uaptrani ovrgrail4z1 
1`419109 0°4141) 'CM 29 494-3Y.Vni!IrtiC° llif -tta"OlgitIVUI 191 ',t1ePlo mPult" 
unnwirC2-w-.11,(agiupoJa lesoigni Fiqoi Bow 3(ttiv 	tiozo vg 
(Y) 
la1zeviyA. ivnigvalv titattypeac pirg.tgat pZOtlei ‚,ATeileitiOWIXWIt 	U911 
-SAIO eft Jitait7elpie.uol 	lercvivA men vow, vgagui V laXiotas svAiviSol 
191 
,$sioureAftv 	•igtOmavrei Ie, vInnowavzsii yeagpiotusi tan.1 
lazsgpil a Wilco/ wit:II:tads v:114,11141 irva wrivilg 1 	v /omen-4u faiplii 
-tvinurptval 4o viV,ijiATSpli V49.44 xv trivtpvi v::.0.11,zv At Alitantoixvw iottan.glode i 
r 12134/80Z1NetqUI X *amps* loArtgropkyu Avuff9,1:.1.queonoi fl1
h:12 911011 1f 1019S 
',Wyatt's INA', 9iii0 'IN 9A61 getnemu ze Olftil algiv, loranurprzat vpuoozstoultv 
-vj v rainy, 194.19 ze, lustily ''vflvinut temp *rz r plowaliwde cauimvouguro 
V beam Imp* uvqprzrigo vi zu nv;apv ivr.q304* opuozesuguni podtr4 AB! zl,f 
f 
Lc_ iLizst. 
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látbató. a kioltó koncentráciánövekedésével 	értéke nálunk is növekszik, 
Bz igazolja /10/ szerzőinek ' teltételpzésétt mety szerint a e nak a 10010 
koncentrációval való n övekeditee szorosan összefügg aural- hogy a kioltó 
konoentráció növekedése a gerjesztett  állapot élettartsmat esökkentl , la az 
abszorbeált energia egyrésze nem kerülhet kisugarzásra. Könnyen beláthat.'  
bogy ez a ivtaszamaradt» energia azonos hőmérséklet dis viszkozitás mellett 
csak a kioltó anyag koncesirticióját61  függ, 
6. AZ Bfkg1)4LNYEKBől., VONE141.0A SOFt";: 
A kapott klaérled eredm6nyeink elemzésénél nom szabad 	Kiv u!  
nunk azt a tény' fogy a valódi lutnineszconcie spektrumok hi..., ghatárnztistinal 
eltekintettlink a szekundér lumineszcencla hatásától. Ezért vír4ca4nyeink msg.- 
fogalmazialinal gondoliitink kell erre a feltétele*Ssiinkre. AinennyiNia tehát a 
szekundér lumineszoencla spektrilis batására vonatkozó a 3. fejezetben ki-
mandott fellsvésCmk bnnills akkor eredményeink a következőkben #4szegez-
kaiak: 
a/ a vizsgáll oblatak esetén kigkostntrilció növekedése  lénytassen nem 
_7141atnje a  a lunikes c_ ejiskLcnktrum alakját, sem a mtitimum ho-
b* /12. ábra/ ez azt mutaijai, !logy, a  KI a  vizsgák spektrum-isrlományban 
jen_LibAzatAb 	 és aniai kölcsönhatás nem lép fel a luminesz- 
kiló  anyag 68 a kioltó molekulák között a koncentráció növekedésével. 
b./ A 2. táblázat adatai 6S n 3. Sara alapjan láthat', hegy  viazkázmit KI -dal 
kfollott fluoreszcenin oldatok Nutt& Is tetesül az eredeti SztreMas4éle össze-
függés /9/ az átfedést tartományban,  Ez megedisif /10/ szer 	.3k. 
akik sztatés erre az eredményre jutoltak. hasonló összetételük- vtazközas olda-
kok vizsgálata alapján. 
-m c/ A e molekulahőmérskleinek 6lgC illetve az 	( 
. vaj' változdsa 	/bra?. szintén a /10/-ben tözölt erecLnányekkel mutat 
.jó - egYezást'EZ  ismét alithitr.sa4la won feltevés helyességéhhogy attwame-
radt energia» 6s 4 közepts csillepodási  idő között sioron knp_csolairtak . kell 
Befajezésül megemlitjük4, hogy eredményeink igen jó egyezést mutatnak - mint 
- 69 - 
wet' emitertkéntIltunk a - as 1 -.4..zethes más módszetekkei Itapott ki8ér- 
or84 tukty4'‘elo Ez az egyezi: .anntill a lumineszcencia spektrumok4 a 
Arstiaarr intiia?Ms és a számitott , ,ttfiktik esetén gyaritut$ Ez azt mutaija 
00044 11*V 6 knell  eredmények new függenek a meghatározást nu5daze-
reittlir mástrőszt adt, bogy eredménYotak retina a vizagált  oldatokra vaióbau 
jelleatz6 
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Ranunenlacese néhány génustinak összehasonlíto levélszövettani vizsp,dlata 
Laki Ferenc 
biológia-földrajz 
A vtisgálat célja 
A Ranunculaceae a vinaterm6 növények fejlődésinek korai Szak as 	familia. 
Morfológiai szempontból igen heterogén egyedek tartoznak a családba ; ltigyszáru, 
cserjeszern-. sőt a tropusokon fatermetil képviselői is vanhak , 
ez a morfológiai különbség ösztönzöd arra hogy megviz.sgáliani, mennyire je-
lentkezik a nagy eltérés a levélszövettan alapjitni,' A levéiazövellant azért választottam, 
mert ink az eddigiek sorén több °Lyon munka jelent meg amelyek különösen az 
epidermist elkülönitő bélyegnek  tartják a fajok 	génusok determhatlásában. Az 
Igy kapoit eredmények a fosszilis levélmaradványok  meghatározásában nyujihainak se-
gitséget a kutektómunkákban. 
A család halal képviselőiből kiválasztottam i genust /lb faA,/ és ezeket összehasonli-
tottam egyukissal. 
M e 1 -6 dika 
A_RelatAinnick készi:ése ; 
13016m/a Herbáriumi anyagot használtam vizsgálataimhozo: tehát csak forróvizes ázta-
t le titan tudtse epidermisznyuzatokat készíteni, A leveleket forró desz' vizzel leöntöttern, 
2045 perOls dzintás. utár 	, tvapengével választottam le az epidermiseketo A nyazala- 
at  sztIIottajn ajd d vizeen való áztatás nbin az Ehrlich-féle hematovlh 
festéssel festeqemi A festés után glicerinzselatindt oldalban helyeztem a mitszeteket ttirg 
leme ZIP% 
A levél keresztmetszeteket éa a levélnyél km-eket Is hasonló módszerrel iiztattam  majd 
in#3tozellem 30-50 mikron vA3lagságitakrn.- 
fényképezés 
A késziteit merszetekből kiválasztottam a legszebb részeket ás a 41. 106-ezoros negativ/ 




A tizsgalt an 	rendszertani áttekintése 
B. Phylum :"Artlietpermae-Zarvatermők /AugmapermatoohY1a 
CIASSig Dicotyladonopelde-Kétaziklik 
1smilis : Ranunculaces6 /Bogl'irkafélék/ 
J. Paeonia olkelnalls SUN baaalica /Roch./ Soó /Bazsarozsa' 
2, Helleborus foetidus L. 	/Bitdös hunyor/ 
Helleborus odorus W. et K. Ifhalos hunyor/ 
Aetaea spkata L /Bákanogyó/ 
Consolida leztits S. F. Cray 	szarkalab/ 
6. A4011iU111 vulparta Robb, iff aulaaölő sisakving/ 
Aeonitutri rooldavicum flacci ikárptiti sibakvirag/ 
8. FlePalica nobills Maid. /Anemone bepadca/ /Majvirág1 
U. Anemone silvesiis L. /Erdei szellőrózsa Ftípics/ 
Ckmati* tatogritalia L. /R6u iszalag/ 
IL Clematis viba L, /Erdef iszalag/ 
12. Clematis !vela L. /Fshilió Iszaiag/ 
13, Ranunculus polyanthernus L /Sokvirágu beglarka/ 
Ranunculus acer L. /Rét: boglárka/ 
Ranunculus Dcaris /Ficaria verna 1-luds./ /Saltitaboglárka/ 
Tuaiiciram llavum L. /Sarga Doricro/ 
A vizsgált fiajok taxonemlája 
Általános s jellemvonasként elmondható.. csaknem valamenny1 meszkedvelő tőleg a 
nedvesebb helyeket szeretik. /Kivétel a Cousolida é az Anemone ativestris. amelyek 
Igen száraz helyen is viruinaki. A vizsgált fajok egész Európában gyakoriak, de akad-
nak köztük szükebb területen élők is ".•, Paeonla °Mc, mecseki endémizmus, azkonlium 
moldairicurn Kits a Karp:link torütetén el. 
Részletea leirs$ részi: 
Vizsgálataim floret') kerestem azokat a jellegzetességekei. amely-k. a családra ill. az 
egyes fajokra jellemzők. Az eltérő sajátságokat, indokolni törekedtem. 
A stomaszám  alakulás  
A megvizs4ali. 16 faj leveleiad 9 hypo-. 7 amphystoniatikus leveltipust találtani. Az 
smphystomalikus jelleg kifejezed az alábbi fajoknal ifontikstonia : felszinstorna:stomahányad 
Palltit nobtlts /64 t 
R*Jtaganio*a 	:.14.6I 
Ayantkomos /711 
Akenvaxo ay.,4tttitsó1 /as 121 411/ csak klEakt az oLtérés a fcnak es Jet-
/52111140 OAS 44114 16,5Art% 
AA Sal 0 	/446g a MaystiukkiNfttilifiza piterne% A bilidaallimul- 
azimbaa snaa eit4irckaft taPastizLaittats Nillaa 110#9444 A§VEdiarteil 3 r44m4$ talititaxn 
ma i.k6int!, 	.414.1119111 attest% eneetOolit ort a SZAllt I Veto 
wantkaa la salty eitére'a6kM tallikam a li4gzőnyl1ások az4nliban ZAif AOlaea 
stagesta.nAl 34 a Tn4truni glarumnill 242 a alanniigN Á GQ3114011 rieliti is szem-
betűnő eitéra van Pl. a Clematis reatiatt II 4, a 	 peritg esak 04 a 
nttkstemaszAm etosegnyi területen. ValÓszthile hogy a naPanYen étőknél töbh a stoma. 
/Pl. a Clematis Mal, oriel Cisztaagil 	vglY 
A köraTezethalest is megt.4dera egyAuSt faj esetébrai 	tilayeges '1116m:iota nom 
tapaszlheram Asmatam velsvaita—i a Me2sailidi#s a ZerrAptint 4441 Is tegyüjtöttamo 
a mbutöstre 10-16 	filt4qsa asii..oinaazArovult. 
-NIZISIOndek 
siiimasiagYgAgs 	*at' leiööhk ero*ist tiStaxtfik 	oit,yes .‚ ,36tekben mAgts, nagy. kfi- 
l45nbité4eit rantai A hosszavig sztgi4x&I amtnyelinak alaknislaa 
Rauuneldut rotyrastn. 	44 ankren/ 
Hott000rne I/Jett:ins 	tZ3 :49 	*/ 
Blőzőekatil a hootsjsg klfejezett, 	sz Merest* hop* eite/164fo a slomdk közel 
köraiskusk /40 44 a MO Manititeti 
Nagyaitgb4 f,lteri5s t ileileharas feetine /  
R. poy. 	 /q$ 24/ 
Lolttak• hogy az baye.s Wok dialfeartok ktii6ntiörsek abtrece. 	-a vagy nines a fel. 
aztata wawa, 1,akivü1  a salfajkarojeasaa t* 	Toratitz lekei. A Rawunettlue 
near itizr4 itsiii;064%,90. 	asapdtg 	Mentittbisbealitkeil az Anemone 
)1Apetaa, ,rosoq 	 seithilgo A R. ilaioxitinak low inegnyttitak a Ateljet A 
tAinsohc14,4 sgeszen w44. MIA as, Attomosm iflitvatrisé. 
stonligan felstapeptiormlaein61 ts nagy a kítiOnoutg a karéjesság fekahan. Mtg sz 
A.4witilna enyhen hulltines altekatil 	fel* 	4114013.1 aseitiksr asejt létharmad rez4 
- 1- 
mngtialadő fogas hullámok látnatők amelyeknek végei T -al ak b an kiszélesednek. 
A Clema#s vtialbánal a nullám kibegYesedó, wig a Cl, Integrifollindl nem A Paeonia 
és az Aciaca eJfa1a hasonlitanak egy ktssé„ de az előbbinél  igen gyakodak az  GB'S. 
11ti 7.-alaku kisziélesedések. 
A 41mmszéde4k alakulása : 
A Caalad joltemzője, ; agy a stemahaitirseitek new különülnek el élesen a többi 
epidel--nissejtéklől, igy em beszAlhottink nielték-a hanem csak sz,ornszéiseitets.rOl. Ai 
Ilyen tipusu atointik nove hapioc-beil eciklikus. 
Egyetlen kivétel a Helleborus foetidus, amelynél a zárósejteket két. egymastát nag y - 
auSbaa ekérd Indase.it hahirollak Ez a haplocitoil monoeiklikus tipusn s19m 
Szomszédnejek száma változó /2.4 között4 de az egyes g‚nnsoknal bizonyos sÉ 
inak dom in tila ak. 
Hollehorus, odorus. 3-as doming am-0, gyakorisdggal 
R. polyanttiemos.. - 4-es 	64 %-os 
R. seer 	 5-ös 	it 	62% 
R. tlearia 6-os 	30 %-os /5-ös 50 %-oan/ 
A legnagyobb változatosságot a Paeonia mutalta. aim! 2-8 volt a határsejtek anima mig 
it R., acernél csak 4-6 volt ez a azéra. 
triehiSmak naéretei  : 
A transpirácio! oetolyásoló trictiornak is lényeges nagyságbeli eitéresi mutatnak. Vala-
innyi ogysetii* eihelyeasdésük egyeseknél jellemző. Pl. AcorAdum moldairloannnél a 
vastagabb erek mantén vannak csak szörök. 
Legkiseonet a szekrök ; Ar.P.aea /180 mtkrork, Aconitum mold. 25u,/ 
Leghosszabb Anemone kep., fontikon : 1 900 mikron. 
Csak bolikor, van szőr a Paeongintil es Helieborus odorusná.l. A 1...gtötibuéi mlndkél 
epidermtsen eldfordulnak.. de olykor km yeges nagységbell különbsé;4 mutatnak 
104nono her* ortékon :1900 mIkron 
'szinen : 450 mtkron 
evi,.€111_.eresztmetszotek 
A ktvélszerkezetben háromléle üpust találtam a mezophyllum alakulása alapján 
Untracialis kvél : Actaes, itt a mezophyllum homogén, 	sejtsoru- birnyékatrukturtis 
Japee 
Unifaciatts lieterogén Helleborus foeticlus. /Hi mindkét epidermis alatt van palisad-
parenchymaq  ezek két-két sejtsor vastagok. 
- - 
34 Btraollis A legtöbb ohbe a tiPusba tartozik Aconitumok., Ciernatisoke 
Rantincnlusok stb. Ebben az esetben a mezphyllom 8ZIVIIC3.- es 
Paltaad-Parenchymára kalőtittle 
A legtőbb stoma erősen kifilló árnyékstrukturtis jellegű, A mezophyllumok Altalában 
ids intercellularlsokkal vannak eillitya. A ilielleberus foetidus esetébri köralaku lég-
járatokat is megfigyelheiiink a levélnyalábokban, /Egy dorzálls és egy ventrálts dreg 
idtható/. 
	vinyáLitoresztn.aetazetk 
A vAlto zatoss Ag itt is 8 ZOMDeir111 45, A Clematisoknál enyhe dorzális bemélyedés 'wind 
végig a nyélen. a Consetidancil ez V alakot mutate mig a Thalictrum ray= esetében 
El szögletű a km-et. A legtöbb nyél beliil drew:* : Thalictrum, R, acer. Clematis recta. 
Ezeknél a cső -elv érvényesül, amely a a Altirditást szolgálja. 
Másoknál nines Greg : Actaea. Vlenulta integrtfolla 
A nyalábok helyzete 68 száma is eltérő még genuson beta! is ". Clematis recta 7174 
integlifoka /7/, előbeinál a nagyság is szembetűnően változatos. 
A PaeonitinfAL mint a rnagasabbrendu fang! félkörben egy gyitriii alkotnak a szállitő-
elemek, amely másodlagos vastagodást imitate A család nyaitibtipusa záródó, 
összefoglalva mágállapithatjuk, bogy a Boglárkafélék  családjában olyan anatomiai bélye-
gek találhatók a leveleknél, amelyek alkalmasak a genusok és legtöbb esetben még a 
fajok clkülönitésére is A szövettan  tehát jól tükrözt a morfológiai eltéréseket. A stoma-
szám, az epidermissejtek karélosság,, a inezophyllum szerkezetee a nyalabelrendeződés 
vaJamint a stemaszerket ask láss id segédeszközökként alkalmazhatók az egyes fajok 
Liittuk, hegy a környezet hattissal van bizonyos mértékben a szerkezet alakulására,, 
grdekesség a lielleberus toettdus elütő sajátságos /stoma-, és edénynyalábazerkezet. 
A Paeonia sztritén jelentős eltérések4 muiai /karéjosság, nyalábalakulás/, ami igazolja, 
jogos külön suefamilitiba sordni ezt a izenust. 
Természetesen teljességre. tokéletességre nem törekedliettem, mert a lehetőségek bizo-
nyos mértékben korlátokat szabtal. A tapasztalat eltérések természetesen csak bizonyor 
kritikával fogadhatók el, Alapos blokérniaie élettan t és egyéb vizsgálatok tudnák csak 
eklönteni a felmerűlt problémákat„ 
További ofSiona, bogy még aluposabban ine"rsgálona a család számomra hozzáférhető 
képviselőit és az elért eredményeket fly jobban aláttimasztliatoin . A rokoncsahldok 
lBerberidaeeae. Nympbaeareae/ megvizsgalasaval talán még filogenetikal kapcsolatokat 
.04 
IRODALOMJEGYZ8K 
L So6—Jiverka : A magyar növényvilág kézikönyve 
Horto'bágyl-Jávorka : Növényhatározó /Bp. W62./ 
Sárkány- Szalai Növénytani praktikum L /BD. W 57/ 
Sárkány Sándor Növényszervezettan /Bp. 1964. jegyzet/ 
Marób Imre : A páfránylevél szöved szerkezetének vizsgdata.../Szeged. 19 597 
InterPretticiós módszerek és alkalmazásaiNtaz M-3, a NATIONALELLIOTT 803 B 
és a T2D elektronikus számológépekre /1/ 
Gynxis László 
A gyakorlatt alkalmazások. szempontjából s szükséges a kovetkező prooléma uog-
uldása Adott két különböző lipusu univerzális dlgfláJis számologip ; A és B. P(A) 
legyen tetszáleges program Pc-rk, Konskuálaunk. kell Ere‘elyan;sP*KBrogramot 
(hiteipretert),„ amely a következő iulajdonsággal rendelkezik„;:oa Bak , 	'0-be tápiái- 
va keletkező B P A  ([3:' tgev bármely P(At. )- végre tud hajtarikiAtilei tasonlóan. 
Ar A interprettilhatóságát B univerzális volta biziositja, ezért elegendő A 	(B) össze- A 
állitásának rno,!-zereivel foglalkozunk, Továbbiakban . két Interpreitirtós módszert és azok 
alkalma:ntistit vázolom„ 
Lz analóitás módszer és alkalmazása 
Legyen p(A) egy utasitáspéldán; P(A)-ban 	(A) ugyanez.az utasitás formális ci- 
mekket, 
A p(A)-hotz -A-ban- tattozó lényeges menaóratartalmon 7értjük a p(A)-ban szereplő 
chnek és azott regiszterek.tartalmét, lmelyek vagy a p(A)-nak ,megfeleiő miivelet vala- 
mely& kom.ponensét vagy a CA végrehajtásakor keletkéső vredménYi tartaimazzák, le- - 
löljük ezt M p(;)-(Á) ,=Vail. flasonlóahAIMi Astjuk a p(A)-oz 	lan 	azó lénye- 
ges rnomóriatartaknat M p, (A) (A). Az Mp(A) (A)-ból, és az Ivle ( A ) 61 kizárjuk a 
: .,.asit/isregisz!er és az utasitásszámláló regiszter, tartahibit; 
, 	 .• 
Készitlink F3.- 	inrm/11 , 8 -!inekkel egy,(4). progiamok sarelyben a ;ormtilis cimek 
	
1 	- 
B azon rekeszeinek cria., amelvek az,..lvii( A) (A)_--qa,tartozóirekesirek és regiszterek sz 
repét fogják jiltszan E program egyetlen utasittiab61 is allha 1.-10415biattlitk a P7(A) 
hoz 13,-ben 	tartozo. lényegeis merritriatarialiria.k„ mint a V pitrii Rci-ben előforduló for 
elm 	tairtairiákr .jelöljük ezt M liaeonlkietObesiglhetibik V-‚," (13)-ről 
6s M (A)  (.B) -tin) A Vi(A)  (B) progremnak OlYa_Pn4 kell lesinie,Aogy mindekt lehetség p  
p(A) utasitrispéidányra fennálljon, 	 •.- 
haM 	(A) M (A)  (B).- akkor a p(A) 	A-ban. 
VP(A) (B) -t B-ben v6grehajtva is teliesül 
M'(A) (A) 	(A (B), (gal jelöljük a végrehajtás uttin keletkező lényeges irnemóriata p 	 p) ruakak) 
N . A - szerző azonos chnfi dolgozatának röviditett ismertetése. 
'ttk- 
A PA (F3)--t ugy kel! összeállitanunk. iogy aB P A(B) egép * a klivcAkezőkéPPen 
miiködjék 
L.) Vegye aurra a p(A)( - NA) utasitásokat és minden 	ugr4) utasítás esetén 
hajtsa végre a hozzátartozó V p(A) (B)-i. 
2.1-la ugróutasitáshoz ér s akkor 
hajtsa végre a hozzátartozó VP(A)(B)-1. ha Ilyen van (ugróutaslitis nem ve-
zérlésikadási funkciójának elifitása). 
13116631es ugrás esetén vizsgálja meg az (Interpretált) feltétel teljesülését, 
az ugrócim tartakeát vegye a következő.. igy végrehajtandó utasit4snake Egészen 
gpeciális funkezóju utasitások (p1. az M-V gép 57-es mfivele..ti kectu utas(tásag az NE 
d03 B gép B-rnodifikációs utasitásai sib.) esetén meg bizonyos vizsgálatokat kell elvé-
gezaie B F A(B)nek 
A r(A) progra:nhoz A-ban ÜL. B-ben tartoz4 lényeges memóriatartalom 
Mpco(A) 	 qAp(A) (A) 111. Mp(A) (B):: 	\,_// tvlp(A) (B) 
p(A)( P(A) 	 p(A) E NA) 
Fentiek alapján k5nnyen heltitható. 'logy nn Mp (A) (A) z"-- 
M ( A)
(B), akkor pcm—t A-ban és PA(B)-t NA)-val egyatt B-ben (azaz P(A)--t a 
B'PA(B)-ben végrehajtva Is Nina : 
Mp(A) (A)  
Mivel a NA)-aak A-ban történő végrenajtásakor keletkez4 eredmények beletartoznak az 
MNA) (A)-ba, a A (B) lev.P(A)-i ugyanugy végrehajtja. mint A. 
Ezzel a módszerrel készliettem az NE d03 B-re egy szubrutint. arcely az M.-3 számoló-
gépet interpretálja. 
A fenti Vp•kax) (B) megadására nézzük a következű példát  a  szubrutinból 
Ha 
K+ 1. 
A) 	36 a 0000 akkor a nozzAkartazá V P. (A) (B) prcgrarn 
30 	a 	: 	45 k + 1 
44 	k+2 	: 0 
K+2. 04 1+2 10 B 
k-h3. 41 k+4 : 40 k+5 
k+4 01 0 : 04 1+2 
k+5 03 B : 45 k+ti 
k-i-ti 44 k+7 : 03 1+3 
k+l 01 0 : 20 B 
ot- 
( 1+2) z. .61 	 Loastansok, 
(1 	) 	37 19i,'7( All 
a és B az M-3 a cunii rekeszének és B-regiszterének megfeteltetett Elliot t-reke-
szek <rim& jeblik. Az M-4-as szavakat az NE 803 B rekeszeinek első 31 bitjén 
mint xpontos számokat taroljuk. ezek értékre mindig megegyeznek (alakra eset-
leg nem 1)a megfelelő a M-3-as rekesz 	regisztertartalmakkal. 
Az interpret/116 szubrutin specidlis, e célre készitett input szubrutinnal (amely M-3-as 
programszalagról beolvassa az M-3-as programokat az NE 803 B-be az interpretácio-
hoz szükséges fi.-irmában), együtt 380 utasitásból all. ezen kivül 48 rekesz szükséges 
konstansok stb. számtitn, 
21: A kntciontilis módszer a alkalmazása 
E niónizerniii nemcsak az A utasitásit végrehajtásának eredménYét hanem az utasitá-
sok ,végrehajtási  módját is figyelemne vesszük. 
Legyen & az A egy tetszőleges utasitásának mitveleh része„, Bármely utasitás végre-, 
hajtásakor A eiőször ősszehasonlitásokkal eldönti adott Ot eseten mely mikroutasitáso-
kat milyen sorrendben kell végrehajtanto Mikroutasitáson olyan funkció elvégzését ertjük, 
amelyet az A egyetten ütemben hajt  végre. 
A PA (B) -nek tartalmaznia ke)11 a mikrottiasitások értelmezését és azfa, hogy az A utasi-
tasai hogyan pülnek iel ezen mikroutasitásokből /A fenti összehansonlitások alapján) 
A 'UP tüte[pretáciOla az  NE  803 B---u 
Az interpreter 8 szuhrutinből áll.. összesen 1168 utasítást 111. utasibis4on.stanst tartalmaz, 
konstansok stb. számár a 204 rekeszre van szükség. Elvégzi az adott formában felirt 




BENZILALKOHOL 8s DIBENZILgTER OXIDO-REDUKCIÓS ATALAKULASAINAK 
TANULMÁNYOZÁSA ORFAZISBAN. 
Agócs pal 
V. évf. vegyész 
A szerves kemiáhan sok olyen eitalakuleissal találkozhatunk. melynen a hidrogén area-
deződik/diszproporeionalódik/ egy molekuién hairdo vagy ket molekula között. Az dyen 
oxide-reduk4Sas dehicironidirogémez681 folyamatokat az irodalom je1iogik. szerlut a követ-
kezőképpen osztAlyozzo 
tokamolekularia hidrogionátrendeződési folyamatok esebShei4 a nidregén véndorlása 
egy molekulin hekitlp annak iéL funkcida csoporfla között megy végbe, 
4,/ Az iniermelekuldria dehldre-iiidrogénezése azon titinak0 amynó1  egyazon  anyag 
molektail között jalsztxlik le a hidrogén atzendeződée, a szovjet trodatom irreverzibilia 
kataltatenek nevezE 
3./ Különhöző anyagok között 	lejátszódhat defildro-tddrogénezés. Ilyentor  az egyik 
anyag hidrog5n dolma, a masik pedig tOdrogén akcepter* 
Jelen előadásoan azon kisérieti ereaményeket fogom ismertetni, amelyeket a henzmat. 
kohol Intermolekalaris debldratalásanakt. Intermolekularts deltidzo-uldrogénezésének. vala-
mint a dibehAtléter batormolekultirla denldra.lildrogénezésentak tanulményozása  utján kap.. 
tank. 
A felyamalokal toiyam AGRI rendszerben 	r—aumitaiturtattd katallatoron tanulmányoz- 
tuk. A abet:matter bomléstit összenasonhtás szempongoól kvare felületén ts tut-
galtuk..Ezenkival vizsgáltut a benzgalkonol Atalakalasat oxidativ iWtbuények között ólom.. 
oxid atalizatioron. 
A  reakciók eredményeképpen ketelkezett termékek mennyiségét vizsgáltuk a nőmérséklet 
függvényében. A hőmérséklet 200 es b00 C ° között riltoztattut, A neadago1and4 anyagok 
térasheaa4gét neat válteztatilksaz előzetes klaérletek alapján 0,2 éra"I térsehességei ta-
liitak a legmegfeielőabnek. 
A kiskieti eredményeket az I. bibbizat tartilmazza., A taDltizat iptialinetztik t beadagolt 
anyag minősőgét, az alkalmazott katalizitiorti a folyamat liökkáto beadagolás senességél 
/ a térseaességet4 és a kapott reakciótermékek szAzalékos eba71484, 
A kisérletek eredményeképpen, a reakelőtérból kilép' termék, a nőméreéklettől függő arén; 
halt benzolit Saluda benzaldehidet* dtbenzilétert, és At new al40 anyagot tartalmazott 
CHO A120, CH- 3+ 
A reakeicitermékben ezenktvill jelen van főleg magasabo hőmérakleten }Cent& 
mennyiséghen. agy magi's forraspontn anPas le. Mennyteége 50Q C0-on 20 X. 
1 . 
Ezen anyag minőségének ús szerkezelének megfillapitastival bővebben  now foglal-
koztunk, mivel az általunk tanulmányozott illokyamat a dehldro-hidrogénezka 
lényegére nem gyakorolt natást. Olvadáspontja a iőbbszirős otanolból*Ió litkris-
talyeallés után oo-tiuo C° közöli imződeltai; elan& több auzims jeleilaére mu- 
tali Az anatzls adata' azern t C13.4 /11.. 114 asszaglanklatilit l50-470 közöttl molekula- 
gulp/ aromas széniddrgneL keveréke. 
A kapoit eredmények alapján a icővetkezőképtien képzelhető el a benzlIalkonol ál-
alakulása 
Az átalakulás első iépése az aluminiumoxid katallzátot hatására bekövetkező 
molekuláris delddraiácioa mely folyamat eredatimyeképpen két molekula benzilalkohol 
big egy molekula viz titiasadtistival dlbenziléter képződik 
CHI-OH 
2 6~RI203 -Hz° 	
CH2-0-CH2, 
E folyam et a nt5mérséklet flmelósévei egri jobb termelisssel megy ás körülbeLill 
2/0 C°-nál mute! mszlmumot, .Ezután a timenzilőier hozama rolaamQsan csökken és 
400 Ca-on 	nem is szerepel a reaketaermékben* Ennek oka 	hogy magasabb 
hőmérsékleten a keletkező dibenziléter intramolekulária demdre-iddrogimeződést 'men-
Ted melynek eredményeképpen toluol éa 1)0'm:t1de:gilt/ keletkezti 
A tent/ folyamatokat párhuzamba hozhatjuk az alkoholokból kandulő óter 613 Arm kép-
ződéssel. Etgalkoholből alacsonyabb hőmérsékleten* alumbnumonld katallztitoron dietlléter 
képződik mely magasabb hőmérsékleten A1203 kataitatoron tabllia, A rendszer stabilizti-
Lidási Iránya szihkzmolekultirle dehldrattictel, amelynek eredményekeint etilén es viz 
keletkezik* A magas hőmérs6kleten szintén lbllle dibenziléter stabllizallódása csak az 
lutramolekalairls defildrohldrogéneződée  irányában ic,pzelhető el. Wetzel' Welk és viz 
képződése Klemm klzári az Ot 	helyen lévő arom1 rendszer mien* . 
A reakclaermekek közölt megtaWhate a benzol la. mely Oleg magasabb nőmérséklet
lntkezik és 500 e-na elk! a 	Keletkezésére kétféle lehetóság van* Az egyk 
- 
azi hogy a benzaldetdd az alkalmazott magas hőmérsékieten dekarbonilez4dik : 
CycHO Rhos 
500 
A má k lehetőség a belizaldeltidnek a 	6 	-aiuminiumoxidkatalizAtoron 
lejátszód4 Camilzaro.tinusu oxido-redukelőjában rejltk. &an reakciónál két 
lekula benzaldehid egy makula D011zalalicotta és  egy rnolekula benzaesavaj 









    
A benzaesav ezen körülmények Uzi% Walked's. pillanatébap dekarboxlieződtk és 
igy végeredményben insult kapunity, Bien elképzelésünk helyességét benzaldehidnek 
és benzaesavnak az alkalmazott katalIzatagou a , m egtelelő hOtakos való atalakulti-
sénak tanulmányozásával próbálluk bizonyltastr Ant t Wie 20. kiekl Btsialdahld ada.- 
gobisa esetén a toluol keletkezése csak oly módon képzelhető el hogy a CasnlzAró 
reakció eredményeként képződött bftwilakoholből lös léteet. 








A benzialkohol átalakulásait összeloglalóan az 1  ábra mutatja, 
Ha a ifibirtzatoan lévő kisérleti eredmenyeket graakusaa ábrázoljuk' akkor az előbb el 
mondoltak raJzbeit Igazolását kapjuk. A grafika 
y 	a keletIcezett tertnékekhozarnat 	ás 
r 	a hőmirsékletet jelenti. 
egyes anyagokat a ovetkező vonalak jelentik : 
Benzgalkohol:—.—'.—.— 	.dbenzgéter 	 
benzaldebld : --•—•—•— 	benzol : Mal* ttP"'W ag = 
Ak /bra : 
A neartagolt benztalkohol az alkalmazott 0.2 Óra loSísebeeség esetén nem alakult át 
ZOO C* alatt, ás mennyisége a nőmérséklet emelésével az átalakulás mértékének megjel, 
■54 
csAkea 14, dibenzdéter" nozarn maximum görbe szerint változik, annak megfelelően. 
bogy magasabb hőmérsékleten 270 e° ráiött bekövetkezik az intramolel-láris delddrc-
hidrogénezés, E hőmérsékletnél van a dibenziléter hozam maximums ós id még más 
termékek keletkezését nem figyeltrik nu -g,„ A hőmérsékletet emelve a diberizdéter ho-
zama csökken és 400 e-nril mrir a termékek közölt nem található meg mivel ezen 
hőfoknál már teljes egészében  bekövetkezik bomlása. 
A toluol és benzol a hőmérsékletvflősév:d roarnosan emelkedő sorbet. adatiL A 
két görbe égőszezi 400 C°-.i g megy egymás mellett, majd 116f. kezdve a toluol 
görbét mutato a bezaldehld görhéje pedig -csiikkent kezd. 
Látható, bogy a bez.aldenid görbéje mindig a toluolé alatt fat. Ennek oka a benzalde-
hid Cannizazó-Uprisu oxidő,reclukciójae. melynek eredményeképpen keletkező benzoesav. 
bál benzol, és he,nzaancoholból pedig dibenzliéteren keresztül... toluol ős benzaldehil 
jörn létre„ igy a hőmérséklet emelésével az alacsony forrasponta Filo‘kciók mennytsége a 
benzaklerdd rovásáre 	benzaldeivid görbéjének éles törésé!iez az ugyanekkor 
lejátszódó de::onilezési reakció is számottevően hozzájárul. 
Végeredményben a benzilalkohoi a 	r -aluminiumoxid katalizátoron dad lépésben 
.dinenzil6terré denldratáiódk. amely intramolekuldrís detildro-bidrogógenződée eredm  én ye-
képpen toluoit és benzaldehidet ad, A henzaldeidd ezután mrisodiagos folyamatok  ered-
ményeképpen nenz.olt szolgálta' 
A dibenzlétey bemlását 300 ős 500 C ° között vizsgáltuk az előző kisérletnél alkalmazott 
minőségű 	—aluminiumoxiclorte III ugymazon termékek keletkezését észleltük, mint: 
a benzlialkonolnél 300 C ° fett. A dibenzaéler bomlásának salad lépése az Intramolekultiris 
dehidro-bidrogénezés. melynek eredménye toluol ős benz.aideliti. A másodlagos folyama,- 
tok teljesen megegyeznek azokkal  az átalakulásokkal, amelyeket a hénzilalkoholned már 
targyaltuuk. 
A benelalkohol intermolekularis denidrohidrogénezése  mechanizmusának megközelítése 
céljából vettük NI a 3. 	melyen együtt ábrázoljuk a benzilalkohol ős dibenzilőter 
aluminiumoxid katalizátoros történő oxida,redukciójának eredményeit. Mina látható a gőrn6k 
Is igazolják azt feltevésünke" 'logy az aluminium:G(1d - mint dahldratélő katalizátor - 
jelentétében lejátszódó tiehidio-hidrogénezés dtbenziléteren rut keresztül. A teljes értékil 
bizonybst benzilalkoholnak C 14--el Jelzett dibenziléter jelenlétében végzeti deiddro-hidro- 
génezésének tanulmányozásával 	 /Hasonló módon nizonyitották Balandin 6s 
munkatársai az altfás alkoholokból kiinduló éter és °lean képződésének mechanizmusát./ 
Az olefin mind az alkoholból közvettenitl. mind közvive a?, étertől Is keletkezik. 
Aluminiumoxid kata1iz6tornat a di6euzIléter boinlasirti Tonatkoztattati katalitikus hatów 
adnak inegallaNtasa céljabiV 4,anulmanyorkak iilben416tar Lermikus bomlósat kvar* 
ielrileteri. 	bomlas 0.2 6tit'4 létaobaataSg eset6n Ova. 	4150 e 1010 Indul meg. 560 C' 
a d;henaóternek m6 g esak 2 X641 Iviniöi 	500 ;4 . ..en.Mdul meg a öenzaldelild de 
karboniez63e, Tai. Icitiehan sebemOagelz, ailat idamlnihmttdd kavtlizatoran. elOO C °-on 
ra6g 15 St haitzaltleilid 	Jelen a rendazerbenic ugyanakka toluolból 	Berizol 
mennyisóge ti00 46,-0,1 20 X4. A tetmficua bomlasnal kelettezeli magas forrósponiu a-
nyag nem mutatkozoa azoaaaaak as abxmitilamextd kattazatOr jele41,64en kapott anyag 
Kisérieteket végeztiink nenzilaikotioitiak 41440 körtilm6ayek kozhti laját.szódó atalaku-
Listusk taualmanyeasirn,*!Catallpitarktfott aimaisidat ipb04/ Itasznaltutik* E katallzahr-
ral éityrné, ezialea egyetemünkön dolgov5 katahScsöpart, fogialkoziks akik e katallzit- 
niaklurhroira intfartialkabaka való hatAstit P.A.4kc,Haetk, tartottuk a WI 
hated kipt Clued bendalkohobl le* mivel a furfurillalialioflal azonos tipusu rendszerről 
Tan 87A0 
A kisértetek eredményof a4 mutaliak.* hogy a benzlialkatiol tiloniketid katatizatorou /300  
cton/ benzeil, Wadi 64 tiezeildetwdet azolgáltatTst iakriJ  41.- A Loméken nagyobb 
szóza16kkal 	repeI a henzol,* mini alum14:hinoxid esetén* annul megfelelően* hogy itt a 
toakekttraiiy a henzltalicohol oldda#T dakarbajdleződése ; 
CH2-011 	 CHO 
	
000H 
CO) 	 rol 
A termékben jelealeivő laittalt azoar)os conk  ugj tudjuk mag aramii* hogy teliételezük az 
hogy az élomoxid oxidathr Inlajdansatgai n?alled rendelkezik az alumlnIumoxtdhoz 
hasonlóan alehtdratalt6 izilajdonsággal éa  1g rajta a nenzilalkohol egy része  ugyanuilY* 
mkta aluminiumoxidon Intermoiekularis 4ehldro.4ildrogénezest Z6Il 'red. 
C43-14 11 0 
?r,rrei,:-. • 	 ; 





- 41 , 	. 
_ 
i*iikft, 	--.1? , ;-1 -;!49:rr DO Icitmaxnnangri•e'szeilni irdltOzii son al: mégklei6eS 
, 
gli.•t) őrn(rseSkIeltn 270 C°45-iiii-sbe. kiviititi5.1i - ir lD1r8moIci:IL „' 
I1j, m6rAélle-trié1 van , a -cli6etiziléter hozam maximums éb 
rgyeik mpg A nőmérsékletet- eMel v., a  
-n61 MICiliflaikkek_közq. nem . Ltő mg rhk 
b,-; 	tie7ik bomlaat., 	 - 
163,év,,i rotiatrosan f--,mc1k,te.ifl E,, , 
	
q m 	egym6a melle... m.,4 	nft._ t.... ,, ,zd.-,- , 
-ni,-+ ,-.! , ... t v 	ikyi+  ge r.r.kkelli 
. 7 g6T.1)6), ro Ir. 0 , i 	16 tidfio, fLl_; ,T.7 ,1- nli 01-:-,. 
O' a.- 
Cit.. Oar al inypképpill keletke,46 i.) , 	, -L .... , ',:' 'L. 
. ő.'.41 , ti b e4 ',.. 	g .— dib.e.t 	tin ke.reszli11— toittn1 ,f,:i : 
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A reatioron gtvezeielt Reaktor Hip**. Adage, 	Tér  
()myna 	 Whet 	Cw 	sebesség 
mlike 	éried 
 
Ben zilaltonol -A1203 
Ben zil alkob ol 1203 
Benzalaltonol -A120 
Benzil Ea ono! -A1203  
Ben Ault onol -A1203 
Benzilaltonol -4/2°3 







Moen ziléter 4 1203 
DI ben 4161er -41203 
Men in& er .A1203 
DibenzlIéter 41203 




Term 	%.-es megoszlása a katallskumbau 
benzol  Weal benzaldenki benstial et 
Lt. 	.64 	• 	• • IIP . 	0.. ..... . 36 .. 10 	 
+ ii* .. 65 40 
• iw . 46 SO 4. 4. itt 4M 44) lig 
33 es 
111. 	..., 15 13 20 54 
4 - 35 32 .. 20 
0. 	... 40 40 ... ... 
0.3v 43 ,,,, . 0. 
30 30 • 40 
- 25 23 .. $0 
- 45 35 
13, 	- 35 90 .. 25 
.., 40 40 - 
min. 40 40 .. ,.. 
Hi. 	40 40 .. «. op 
17. 	- 45 40 ... - 
le. 	- - 100 - - 
19. 	45 
r• A 
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30 R. Blum és De L. Hanaon /1/ dolgozatukbaa bearzonydják a t->övetkező laértékel-
méleti tételt Ha RI 	tetszőleges ha*az, 	az 	PAU definiált 
T 2,, -oak. valamely mérnető invertálhatá xx/it. anszform6,A14, 	és 
pedig 	 definuill* T-re nézve invariásal Sir T-re vonatkozoan Ix etemein 
megegyező  Talésztaa86se rnéi141■',144 &Klux AA. y 	Eanek a tételnek a felhasznii- 
Matt vat kimutatfák, bogy az 	i definiált, T - taTartána való,szinliaéit mértékek 
ken vex halmazáaak extremdlis pnt,ai éppen a T -ergoilikus tr , '‘rt6kek4 (AIWA eredmit-
nyiinktől ind!Ivat, a T- lavariáns valásAntiségi mértékek ergodikus mériékek szerinti di-
rekt integratfeloontrisát ts elyégzik, legalabb Is aboan az esethen,, amikor 
repét pedig 	et_ 	(al..- timeline valoszinqségi nyomoperácitg veszik Ai,. Az 8186 tS'tel 
alogonj4t altaleinosairban, tetszőleges 	N OMB ann-alge:irlr6ra. éa azon definitilt 
, 	xlif-ler, a gyenge topolágiában folytonee Used:is formákra ts bebizonyitjuk. 
A dolgozat első pontjában a 2 pontban felhasználásra k&üIő logalmakai es tételeket is-
merteljük, a 2 pont saját eredményeinket 'tartalmazz'. 
A dolgozaloan az absztrakt mérték. ás integrilelmélet ilovábba a funkcionálanalizia alap-
vető fogalomNikottisati és tétetett Ismertnek tételezzük 
x) Az lit szereplik a Neurnann.algebrák elméletében használatos., fogalmak meghattirovis 
lásd az L pontban 
xx 	T L mérhető lavatittlhat4 trauszforrnádájaw ha uf?.• 
it mádon képezi le önmag4rs. 6s in 	
kölcsönösen agy- 
Artelm verzável Watt méritető. 
xx4 Legyen ra egy pozitiv valós szárflo. 	 peals_ 	korlátos 
•peratorataak valamely halmaza, A la Nathan ott gtpezitfir őrt,_ -m- 
nem nagyobb normája elemeinek a halmaz4, 	 pedig qin't V-t, NvA, 	 hri, jab% 
es T. olyttn, hog:, ra ,':lameL invaritins ji. -Dell nalmazon minden ergodikus mérték 
ellunik, akkor minden in vartina valő*zinitatill mérték is eitiinik e7e,n a halmaZons, Ez a 
kitétel azonban tarrnész,etes mivel az integrAlfelbontas létezésr., maga titan vonja ennek 
a te ljes ülését, 
Jelen dolgozatban Blum 68 Hanson tételeinek analogonjait blzonyttjuk be when az esetben . 
amikor az ...74 azerepát egy a /vige../ Neumann-algebra, T-41 et automorilit-
9 rausainak vale:an-4y 	7 kommutaliv csoportja,, az invarlins valoszinüsági mértékek sze- 
ne 
C. 
x ) k_AlapytkiLtogR:inalt es tételek a Neumann-algebrák eLnéletéből.)  
Az ebben a pontban ismertetett fogalmakat es tételeket a 2. pontban hivatkozás  nél-
kül fogjuk felhasználnl. 




összes (az egész térben értelmezed) korldios 	operábotti- 
nak a halmaza. 
) trezőleges Wit részhalraeza esetén )8 	( ) 	M. ( int 
kommuhinsiii, vagy is azokbak az operátoroknak a halmazát ) -bet!, 
amelyek felcaerólitetők 	hitnden elen,ével. Legyen 	ÖN.. 	= 	(*t  
Cs a 2.3 . . . 	. .) és ót 
Először cictniáljuk a Neumann-algebra fogalmat 
L L Dettuicd4 	( 	) elemeinek oly an1 az egységoperátort tart4m 824. ec 
tim el y bármely kel elemével együtt azok filtearis kapcsolatát azorzatát. bár--
mely elemének efljungáltját la larialmazza. Neun,ann-algeqrtinak neyezzü.k ha teljesül ra a 
következő, egymással páronként ekvivalens, tit feltétel : 
(D C= et,i1 
(o. (2')) 	(C. 	ft4 ) a gyenze topolegiában zárt 
(9! V)) a au. 61,, 1 	az erős lepolóitában zárt. 
Neumannealgebrára egyer.erii példa 4 	). Ha 6{., Nehmann-algehra. akkor 	As 
I 0. 4 	eLr 	CI, 	‚ami nem map,  mint 	et. &a 	 közös centruma, 
az. itltalárOSsDhan. akárhány NeurnabaZalgebra metszete is Neumann -algebra. 
Neumann-algeivákra érvényes a következő két ái[I14a. 
L. I.ktrama. 	ft Neumann-ale-bra rakclen eleme előáll 	Li.. 	elemeinek lineáris 
komblii4dőlak041: 
It 24 Lemma's  Ilfty_ T ( tog( 
kaikyk_bele egz_ 	Neumann-al 	apektrilseregének minden eleme neletarto- 
Jac 	Et_ :Ai. 
Most rátérünk a tiozttir kneads tones fugaimanak ismectetésére. 
2.agekl:4L, Ea a_ Neumahn-algeorán definiált 	lineáris format wit viLi ejk neve- 
zihik . "a -hi. ha teljesül a (() (T) 	0 egyenlőtlenség tirmely 
rtitorra. 
Kz Itt szereplő fogalmakra vonatIcozhan lated /2/41 
)) önedjurigállt epertitor  akkor es csakis akkor , 
ett-- 	one- 
15 - 
A normalis pozínv lined& forma definíciöja a következő ... 	.1 
1. 1Del_19,1A, Egy (-1:- Neumann-elgebrdn ertelmezett T poitiv  lineáris for-
,r, i-: 	 _., : 	.:40 ,.. 
mat norinálishak neyezlinkt, na c:-1, blemely T legkiseoh blső,korláttal rendelkezó. v,,I 	s;..  
flfelA hilnyított °''S' reezhalmaza east& teljesid a 	(to (T) . sup ' ii (S) 
„ iyelitteg6,t .4 ..,i,i, , ű "-...,:'.tt.';'.»ti ,si, .ti'; , /..L..:1,.. 	, 	,. ,...,, .-• ;Iit; . ...,Lflittk,1 *Itii:Cra:t*Q. 
.,•;41t'll-)t  losuarzil1ora6hIs mA 
PozItiv iinearis fo7mara  Tf ,, a nil! st következő 	.,. : A..  -air_  I. 1 TAILL Esy c,I. Nbrin Inn Asttran kti Jalezen_ko,A. , v .(_41/Ativ : forsIlfi vonatkez6ao,  
vammeamozoime 	 t.. i :;,,‘ ' 	_ _ 	fj 	aoh(14,Vol  
	
. ., 
a kö 	fq..13 feltAtelelzwk ,  - .• , .,.,... 	 saileilii ralk)r.icq „S A 
44m/ills •:, r, 
f„) 	..),- (..1.,..,,,, •• -.., .....:,.; ,, , 	,.„ , •..4... 	.,... 
r% 	' ab A NASSIA 
13' 4 	-!-NLILLengiglio.kiSTA.8._it-„,•, 	.p.-. d ik.Waalette 
iiiii) ) ( 	 - a i ' 	
. ...oar_ A t 	t 
I 	
-en, erőseq b . ti:Lsno„.s 	.k.:.) 	(T)  , Y KI lehet mutaini, bogy egy (k. Neumann-slip:4)0-n értelmezeita :fat, noriadis pezltiv , AO ttak-' E, 	 - 	..,..0... . 
lineáris forma eseihn - azon projekniá közőti, ameirFn f.e i'zértre ‘...rtóket vesz , - 
't;lofw-itil„ 4iiriiiiiiiiiag. 6.6 rtaz 1 	rainden- olyvt zerőhelye amrly i egypen-projekci4 is. 
1- ,- 
413sziiii1i.V.Triiijiiilezfltz 	árielmiien'aregballtrozeli niaxPngt origel‘AF 
, 	 rai'igrt ) It -4. iian , e ' IJ!..1.txt ni '.».  'ti, 	 :' sititc.,v-,";:e.  1.1.■ fl 
Le 31-4444M,,,„, . gleffOrfte* fie/1301M .101ffii . 
,-- 	 461611it 	WI ,.1:4*bl_41-.6-16I.2i,d1 *S' 
Most beVeZéLiiik a valőszmus gi n»:,i-Loporácii• fo 	- 
4 ggriki..,7- 11'ir 	6 ' 1teuiriatin-aigebrrin ÉTtelmezeit T 'Worm álj 	zit/ -linelirls for- 
at-'-44411=i'iPt.k5s.ilatiF,egi nyomoaertioiónak ni3vezziik 	 h a ,te pea ek 1914@tkező felt& 
Ink. : A -sAil(aoi-le 
eilicionti);le: 1, (0 ,.... ,.., 
laioq" op cf,-41iter `invaríans, vagyis ha U E a unit*. T pedig e,,, .....,,,wes elem 
- A 
i 	 akkor Lanni!! a Cf (UM , ) tr T ( r) egy,160011, 	 , a. 
• 	 A. 	It 
L 	 ' 	NeitruanD,..„54e,k1t.. T 	 a UTU 1 
' 	kN -El 	. 
,■•3 
- 	  
1441041§11.1..%. 
(1) 
,-. 	Fr 	i 
gunek a thialnek a feihasindi4sával Az t, I.; 'Tételbái.Ovakezi 	 11R-,4dan A 	-A deft 
, 
ilStlif.M .1Aibi0  .41r3V,
'K. 	 - am yaiószinfiségi nyomeperációra fennall A t(1) ,= t:t. t A,..gyen.14,86g. ,t,1', 
,. 	
InheN8  \i,\E•to ,ii,■ :g ,I'v:, :',, , ,,,, 	. - 	,, znian rátárünk a air -automortizmus fogaim ának  meghabirelásávkit 
t,' 410. BM' 	Nenmaan-algebra önmagara  való kölctönösen egyérte Imil e le- 
képeiée6f 	 14.4ntomorazmustinak nevezzükt, ha 
' 
aY se 
t 	)--) A iovithblikati:" 	lesz azámuakra a kö ye tkező 
.114 
lesalábl) jay T lq 	elemébea metazi .A„. 
	  egyenietesen iirt, 4.011 	k  Ment  it gee 
(1) 	& 	linoáris leképezése, 
(ST) 	(S) 	(T). 
(iii) 	 Ha T 	et akkor ecrt M/4- 
A továbbiakban 	-automorizalus helye4 eaak adomorfizmusi mondunk. 
Legyen Neumanp-algeure es e 	apionnarfizmuse, Könnyü belátni. 
nogy skkor sautornorizmns tovább' azt Ia. bogy 0 a poymy aper.to,„it 
PuzIlivokne, 5nadjunsi1k operttort önadJungáltbat projetela pedig projek.eldt,., `3.7 di. 
Az euiumornzulusak toprAgtal tulajdonsagaira von atkozik a kövitkező 
1. Tojet, Laizz 	Naumann-algebra, 41 ws 	automorfizinuat4 Ekkolf 
. pasys, (1. 4 	g4 	enge_ topológiájában, a 	az  erős topológiában Is.  
A 2. pontban Welke/Ina valószinübegi nyomoperációkat fogunk viz3gtila E gy  
algebra és eSe annak .13 automorliz,musa esetében 	-nak egy 	Cf valösAnűségi nyota- 
opericióját kr,aritinsnak nevezzük 	-vai szembe ha Dázii y T ( G 	) esetében 
((I( T) (C( G (T)). 
2. Tetelek  örvaridna valószin ii§j$ALEyomoDer4014ra 
Legyen 	-Ielezőlegea Nemnann-aljebra., 	 atgomorfizmusatuak 
kommutativ csoportja. es jelöljük 	-Tel azoknak az & ..e ÓrAmezett, 
gyengén folytonos /beads formáknak a nalmazoilp amelyek invariánsak 
minden elemével) szemnen, Ekkor tennill a következ4 
24 1.1_*. 1.1_1!_i_rimgy 61_ -belt T operidorhoz inialbat6  legalább  agy otyas 	- _1(fidAJ2/1 
T . " ouertilaLL-igglyre fenntikA 	Lf (T) = V (T g ) egyenlőség (R, 
Imiry Cp _*1211n re 
rit 
B I z -0 n h it A ii. Mivel et mindan eierne ei5111 	ut. I -bell elemek lineáris i 
4 kombinticiájakénto, a tétel bizenyilitainal szoritkozhatunk csupán 	CC. -belt T °peril+ 
rckra. 
4 t Legyen 	0 	a 	csoport T pedig ■-4.,, 1 lei/meioses eleme, es vegylik  
1 
a T 	j- Z 4‘.. 4 & i( r) 0, L 2.. , , . ) opertitorokal. Nytivinto(Ta ) 	7_ r (T) v 
( ‘f ‘Vt- ) 	I I = .1 a 4 -.. . ). Tovdbbri egyszeril Sztimolds nij,in adóclik., hogy 
T 	= 	'.1 C&11(T) .- 4 , tong a 	„ 4.1 
(I) 	( IV (T ) - T Írt'- 	 -'- 	. la  




Ha a 	Tu °:). 4 sorozatnak csupán véges sok különböző tagja van. akkor létezik egy 





1\ 0 a 
n4  
) - T  ni 	 Ilk 
IA -2 	d (T ,)...T 	11 	2 
. 	
ebből viszonto ha ik 	 Mc 
k -.9 etc ) az köveLkezikak hogy (k e (T 	_ T 	II 1:2 O. vagyis n4 
	
6 (T ) - T 	Ny!lván fennáll a(T) 12 t (T a
4
) 	( cf (.0 ) egyenk- A , 	n A 
seg is 
Ha a i Tui gicn:..,4 sorozatnak végtelen sok különböző tagja van. akkor -mivel at-4 
a gyenge topológiában kompak - a sorozat 4agisiból alkotott ipilmaznak van  
legalább egy torládlist pantja, Legyen T e 	egy tlyen torlódási pont, és legyi.n 
i A 3 L - ( g- I 	az L fe1fel6 franyitott indexhalm azon denial' a ( Tfil / itAisorozat TO 
-WI ktilönböző tagjaiból alkatot' T 	-hoz a gyenge topológiában konvergáló sorozato f) 
jelekkel 
(2) 	A 	T 6 	A , 	T 	,46is A L. ." TA (valamely n-re) ( ce 
(2)441 köiietkezik, bogy minden k természetes számsez találhatá olyan L(k) index I-6 
amelyre teljesCd, bogy A 	Tk 41 ha (n.(10. Ellenkező esetben ugyanis k mint 'az kön 
belátható, létezne olyan 1 	E- I) index* amelyre 	Te Legyen most E te 
loges pozitiv szamo n( E) Pedig egy olyan természetes szám, amelyre 	E 
Vegyünk egy olyan 	( 	 e 	Indaxel. amely nagyobb 	(4 ), • . 
indexek minclegylkénél., Ha most ' c >t( 0,,, skkor 4. 	T. ha k A n(E), igy 
szerint II6(A 1 ) A Q < L 	a-eh/U. mivel E tetszőleges void 49(A L?  
igy mógInkabh -0-(A 	- A 	ennek alapján vislont Igaz aeft .)461- 	iimeszre 
amiből O (T ) G 	1‘ .'A t), 4.6( A ') 41' 	•/1 elemeinek (9,2-, -en  való gYeng 
folytonossagitoól következik a C(7 (T1 ITO) 	t A egYeraisség, 
fiddlg azt bizonyilettek be hogy  Q teta alegoolhat 64inirmely T eleméhez van olyan 
T 	operator 	amely e -Tal azednaes invidamote an 	(T) at" (CT ). h 
(e 	. 
Legyen most 	-sek egy mitaik litiliotgorazmustt. 
Könnyen oelathaté. hogy a T & a fx (1 	) 	operkarsk bármelyike, vagyis azol 
amelyek az elönn megadott kenlirukelőkkal adOnak* Wad . p _iair mind 9 	az4 
kyariana, torapai aygrialrid4 !ma (( 	e et ). -4 ((Ea. Ebből egYezerti 
meggondolások at* belles indukcitival kővelkesti. holly k4 	I. 	a„ a gesopoi 
véges sok antomorfizmusa es T &at. akkor van olyan T 431 	• 	eleme , 4%. 
amely invaritins ezen véges sok automat-limns bármelyikóre, és 	(T) 1(T911...161
• t (--6t 
^ 
44 eddig Anon dottakból tétellink már kömyen levezethetó„ Legyen ugyanis e a 
csoport. T pedig et.4.4 tetszöleges eleme. es tekintsak rögztielt T mellett azoknak 
az A O (T) operatoroknak a haltnazall. amelyek beme vannak sul.4 -ben & invarbinsak 
19 -vat szemhen,éa igaz rájuk a
AG tc 
( T ) (('(A e. (To egYenlőaeg. 11a ce 	, 
Ezek a halmazok maiden 	-ra 	-ben gyengén zartak, es a fentebb in ,:ndottak sze- 4 
rkt centrálls reaciszert alkotnak. What az összes ilyen halmaznak van legalab egy ko4ös 
T Pontja, Er azt jelentl, bogy van a -ben lepalább egy olyan TI opereot-, ineJ 
invariads -yet szemben es (T) (Te)' ha ((eat . Ezzel oe-
bizonyttottuk. 
A 2,1, tételből következik an alábbi 
2.  Tébel. HA 	é lemeI,sCci 	'0:45 dayansspoiekcióin, akkor t =- 
13 I z ön -y I t á a. Könnyen belátható, hogy a bármely . T 'onadjungalt Operátora . eseté 
( er 	( T)),,@ (E(T))( 	) (E (S) -se' jelöljük c. spektralseregének a X 
számhoz tartozó elemét, ha S G  a ). tehát 	minden. (.. .porttal szemben invarians 
operátora spAtralseregének namely eleme invariáns 	- vel szemeen. 
Legyen mármost Co ás 	Olt elem ás legyen t 	 projekcif5in. Ve- 
gyünk egy T operátort O.j-Dól.  a 	sorozat tagjai !,-)edig legyenek T spektrál- 
s 	 herege elemeiből alkotott lineáris kombinticióko ás alljon fenn 	- T 90 ihmeezrelació. 4. f- 
Nyilván TnEei vaitmklyen g 	.461 kezdve. Mivel ás 	L-4,-612 az egyenletes 
topolágiában is folytonos, továbbá minden  T  invEtrIfins projekniók lineáris kornbindeitkia, 
fennáll a lei (T) 	tet.(T) egyenlőség. Ez az egyenlőség azonhan fenn4111 q bármely 
variáns T elemére taw mart 	 Neumann-algebrát alkotnpeadLigte- 
ris kombindeiöja. Tátelünket a 2,1. Tételből most mar könnyen levezethetjük„ 
hat 	mtnden 	-invariáns eleme 	e.. 1:3 	 q_ bavaritins operátorok line - 
Legyen most 	a antomorizrnusainak tetszóleges(nem szükségképpeid kommeatty ) 
csoportja, p -Invaritins valós.zinfiségi nyomoperációinak 
ergodikus elemeinek a halmaza. 	(c -t ( 	(-Q.) ergodikusnak nevezzük /4/ 
szertni, ha a t (P) 	0 ás a 	(P) 	4 egyen1ősegel. köz(1 1 az egyik teljesül 
minden 	-bell P projekcióra. - A 2, 3. tétel altalánosititsa nyomoperácIók 
esethuen a következe 
in 
20 3 . Tótel. Ha 	ás 	tartoznak& 6. bármely 14 -be eső 	-re nézve  
Martüns p projekció mist& q4 (1))t.,(p),A,L,cor. 	;7(6: 	 
	
- 	- 	j 
Bizonyit4 a. Legyen 	 - ( 	
ot
#9' l‘P l& -en nyilván gyengén folytonos. 
s mivel 	gyengén kompakt& ezért 6(4 4t -en felveszi loirechnumell, tehát 1 	 t 	 4 
'flat (C 	(T) 	c( ( A) (A 	) 
A 	-leképezés létezése miatt feltételezhetjük, hogy A E a 
Pukeinszky /6/ szerint # prOjekelönak is választhat' A nizonyitás teljessége kedvéért 
emlékeztetünk Pukánszky gondolatmenetére a Evégoól legyen A 	1 dlia 	A 
speictralelőálittáss, Tudjuk, hogy az egyenletes topológiában is folytonos, enn61 kö- 
vetkezik& hogy 
(A)  
Hasonlóan ad4dik, hogy ( 
kO(J-k 
Vegyük észre. nogy 	(AE) 	monoton növekvő függvénye I Ellenkező esethen  itgYanh 
volna egy olyan E•41. (2 	intervallum /Pt lien* amelyre (4 0 - 	lip 
Ez azonnaz ellentmond A maximalitasának. inertt(A(E r, 
() 	- E.()) ..ct (A) 	A). 
teivitt(A)(/l-(Ep- EVA). 0(:fit ) 
(f(AEa) növekedéséeől következlk, hogy(.1-ntionoton n6 /0, li-Den. rgy 
a of/ cc Ea) d 	( r Es o ) 
tehát 
/DA 
Tehát valóban. 	e:tA  -en felvett maximumát felveszi egy LA -Dell projekcióban 
Legyen most E él; F ^ két maximális projekoi6 aÁl -ből. Ekkor EUE= E t F EF is 
maximális projekció, amit mutat tEVF)-1(E) 	 f(EF) egyenlőség. 
Enből Ce -nek 	ekt -en valő erős tblyionossága miatt következik. hogy ha E 1 
( 	) maximális projekció& akkor az B 	V4 I • 	• 	' ... i'kt) projektO is 
maximális. mivel a 	 (e) projek4h -61 i tatott véges uniók sorozata 
4 Iv k 	L. i ic 
1(2 4 • • 	•fc,b, 
erősen torlódik E -hoz. 
Mivel e4.- 1 -hell mamimeilis projekció lé t ezik&, a fenObbi meggondoleisek szerint aitnel 
-Invarians maximális projekció is léteziko (Könnyen kimutatható tigYanfsit hogy E 
-Invalizins„) Emek alapján fennáll a max Co (T) rz. 0 egyenlőség., összes eddigi 
meggondolásunkat (6- ((.1 helyett C(2 - 4' 1 	-gYel végezve el, azt kapjuk, hogy 
min 	+ 	(I) = 0. Ez az előbbi egyenlőséggel együtt azt jelent‘ hogy cfc (T) = 
haltt4e i • 	Mivel Q minden eleme előáll A  elemeinek ljneúrfa
komoinációjaként 	t 	0. vagyis  
A 2. 3, Tételhez earitlakozva kimutatjuk a következő kiegészítéseket ; 
Korollarium. Ha 	49 6 FI (68 	lv abszolut folytonos  x) 
-re nézve, akkor  
rx.ti Blzen y I t é & Legyen ugyanis P egy 	invariants projekelo 
Ekkor vagy 	/P/ O veigy 	— P) rz 	* Ha t 	z O. akkor T (P) cula 
	
(I --13) = 0 • akkola P. 10- 0 	tehát mindkét esetben((P)-1(P), Wye" 
P tetszőleges volt ) 
2. pUárhirn. Ha (( és 	Cr 091 	tartoznak, akkor vagy merőlegesek /cx),_vlgy 
azonosak. 
Blzon ylt It a. Tegyük lei, fogy 	ít, 	Ekkor van E3,. -ban egy ()bran 
..tylvartana P projeketó, amelyre T(P) = 0 68 i0P) =4 igaz, Rögtön látható, 
bow 	Et( _ZP. teliá( I-- (I Et ) = 4 • amiből köveikezli, hogy I  
teintt E 	0 
\ 	' 
Korollarturat - konyez halmaz, és 	gY4etn 648 pQhick ö sszesége  
B l'i o nyit a 8,„ Az első állitás tralálla, A második allitás bizonyítása végett le, 
gyen 	c( &UPI és legyen Ce = t ki0 .1 	+t /I 	-0 tfi, (0 4 I < A 4, TAI t tee) 
Ekkor 1.V1 erazoltrt folytonos .1 -re nézve, Igy az L Korolitirium szerint ryf:Yt.i• 
tehát cf 	extreználla pontja (r)  -.nek,  FordItTa• legyen c(e- 1' 	68 Ce 4' 094 n i..4 Ekkor van D. f -ben egy olyan 	-Invarlans p projekető, amelyre fennáll a 
4 
egyenlőtlenaeg. Vegyük most e -01 azt a két  
a következőkém en vannak dertnitilva : 
4/4 (T) r.: (e (Tp) /t(13 ) és tr,t(T) Lz- y(T(1 - P))/ki(l -P) (T C-0 ). 
Ekkor ,....yi 4. 41-.2_ 	(Is fikt(P) 1/4 	li - 13 ) tez:*- teitőt (tv rim extremas 
pontja (l?' -aek. Ezzel a lemmat bebízonyitottuk. 	
. . 
A továbolaioan fel fogjuk teteleza, bogy 	kommutalk. Ekkor fennáll a következő 
4, 1. Lemma, Bármely T . C- e,+,1 operátorhoz és () - ''4 Ki4 valós szamnoz található 
ail - -- be:1_0_5.44 ''' Apyglans P PrOjekelamelyro T (N.. 4 ekvivalens  azzal, 
bogy (( (T) -IS'
.<5 
 •  telSalegea 	1),i  
,
x) cf , —et akkor nwezzak  abszolut folywnoanak 	2.. .--re nézve ( ri 1 te-t. 6-(? ) ha 
balm* a -oelirprojekció esetén .itL(P) ,=- 0-oól köwq.kezik* bogy  
xx) c(4 68 tt Of4,(trE-0°) defiructé azetint akkor mtrőlegesek egymelsret, na E ri  
funkcionált, amelyek 
- hi! - 
B i z o n y i t li s. Legyen T c.--et, i-4 	,o< a 0 .:.€: c< 	A 
feltételt kielégitő valós sztim, és vegyünk egy rogLatelt 	T 1.1 -et. Ekxor nyilván, 
(( (T) '.."-- CC(Ti'l ), ha 	C-,01,1 )és nyilván T46( d..11 ) 41- 4. Vegyilnk most ca o .1.,_bő t 	/ 
egy olyan. a továbniakban lerögzitett. T operator' amelyik invartans ttr - vel szemDeii, 
of its (C(T4 ) :-- t ( T) bármely (PA -bell 
" 	— 	
esetén. Ilyen T operátor a 2. L T1 ■ 
/olz,oilyitása / szerint létezik,  továbba T -invarianciaja frti:3i:p a Z 2 	Tétel 
blzonyitasfiban mondettax, szerint 	apektrálAeregének minden eleme 	-in -tartans. Ki 
togjuk mutatni, bogy T- spektrtilseregének E cA eleme megtelel 	leninuiDdr szereplő 
P projekcIótól megkívánt teltételeknei. 
Legyen ugyanis 	e 	644 legyen Atc az a legkiseDn valós star% ainelyhez 
tartozó E 	projekcióra _(17 spektralseiegéDeu) (tp 	alkahh:zvate 4 -et kapunk,, Ha 
(me (T) 	akkoft(T) 	igaz, tehát q7(75 =" .C;Ldt(E0,,tirii ,vagyis 
Ha Vle 701/l kytE 	,a.kor ko(t) 	 amivel a lemmat 
bebizonyitottuk• 
A tovaouiaknan a ,(p -Dell nyomoperációk ergoaikus nyorriOperác;:ők szerinti direkt Integri 
lelnoatástit togjak elvégezni. Hogy ezt eg,yalitalán megtehessük„ let 	tételeznünk, uogy 
e nem tires, továbbá 874 is, bogy an valamely 5--) ..invar1ans 6111 -Dell P pinjekeión 1 
min d en (/-ergoalkus. nyomoperacióllikanik, akKor 	(P) 
d2 oti 
is tételezziik te14, hogy 	kommutaht, 
rendszere. A következő állítások evidensek : 
oJ) Or p3e:rili _ P 
(I tetszőleges indexhalmaz) 
e felett. Legyen 	6-09 és definiáljuk a 
BeDizonyítjuk, nogy viAtto valászinitségi mérték 
Először megmutatjuk, hogy 714 4,1,. egyértékii 
Enhez igazoljuk, nogy a következő két állítás 
(I) ti 0%. 
(2) 	CC (P q) 	minden te-024 
lenuttil uárMelY 
-re is. Valánan) tegyük meg ezeket a teltevések€4. ás természetosen tovtiDdr 
107 	 • i Legyen p tetszőleges 	-mvarifins projeKció 	et, - Dől. DeitnIfiljuk 	II P 
kező módon : 	Tf 	Va' CO ‚ e : ,e, (P) =4 , Legyen 11 1 az összes ilyen P 	1..." 	1 
-t a köve 
• 
(ni) lrij 	P *kJ 	li p 
4- 	ibtX 	L 
Ezek alapján adódik, bogy a C.•algebra 





r . 2 
Ha ugyanis 	n 	 - 	or tetazőieges 	C- (P4 	eselai Tally r (p):, P 
..- 0 VigY 4-t 	11 0 *tuft -T(pq. 	Pahl's%) as IT c, ic 
atkor, ymc egy *an 	(r. 6-(P, 	aossfyre 	P 	( ) 	4 	de 
akker P Q z 	iSY k amit;ő1 	(pQ 	ben& cem 
igaz 	• 
AA ddsgi 	iapjá már,icámulen 	hol‚gyirkfall L.seien teiyas 	24.(11- 
"Tr p 	.ii 6t ekkor p 	Elas :71 	= 	11- p 	."-F.T4 6* f: 	 I • 
‚1 	T., tea& Da 40E-d" ) skkeret(P<! 
Q 
( L 	d,(,) 	0 	=itatoől kr (;)) Attsk );vagyp 	(ir e) 	Aktra.a.). 
Lesgyea rood 	57„ h 	rontiat Wigan etlementek ear. ozava3 Etter c, fanteeb 
etzwitylkottak. szerini 
Ak(r t 	 ti; ) 	tg y 
, 	 2 :1: 4 	 - 	 4A 	?• P• a 
y (2j. 4 f ) - ).17:„ 	P4‘ 
Ez azt jAientiPJ t';')Ur' A•-4, ategazituilathojfm addtotity 
	
0 4,3 	t 	, 
Igaz kehtit a kő veikez4 
2. 20 Imams, /41, fittAtilke.c.Arge 412_3148zir Ciehg old:2Lteji:  
A. LevdtAttakaai; ezői.a4güttk leasma.s: /t4.." e7;thriatt Integrilok eseteboin 	klasszlicue 
t, ,besstaeAkei tozzanyos őrtgliambee vetialtaidnaeitttaera. Ezért heavetakfiik a következő 
fogaim üt 
t2,4 kaskagt; 	katruszOn 	 C-siligettát.az g nj nevezitak 
LQa -4,4; 	iikárudny elemáral 	out egyeslási' tiiititczai Ts larisimazza, 
2.2.atiki41 Legyen 	norm* algebra 	 pedls 	 va16sztn i17 
e6g11 tadrték. //A. 4 r3onnnitenak neviaztak, na (4%16 irán yitokt 	rész. 
f 
halmaza eseten 04109E! a Sup 	.1-4 CB) (iRtv E ) egyanlőah. anol 	-yel 
ősezes tAelnnek "gyest é; 	,14511114 , '4%— ' 
A 	L fit a 	 itiaiticeitifink, 	b.aanClk egyesité el halma 
helyett gmetezett-et lat, ek&ity tic 	htilyd gieW13 tranyito' It -at trunk, 
-trir» 	 .; 	 ' norrogilis Inrtékek eaetéhen`devett y ‚a a Lebisgue-teiel kővetkező aliallinositásn : 
' 
t 	le( 	ec' 	P 
n )141" 	k 3 ) 
2.. a, Lemma. 14egven 	 Aomailis algebra ta feted. it 
Jedig_iforniálls 	 Mérték. 	 t4'''. 	‚L' -re néz:ve 
tegrálhaló gag vén yeknek 	 feltelé irányitott natmazon dAiligl_q1Lan sorozata,  
amelyre 	 5- • g 	L 	I) lenng44,-rnaitinem mindenfilt valame ly ;(... 
nézVe . integritthath g  titggvény re.. Ha I 	icon■imLil.  egy /44 -Inérhető f függvénY- 
bez ift‘-m.  me akkor f litintsziLlna.4Jit 
.ald ‚a. 	 -I 
Bizon yl 	s. Konvergáljon az ft. 	integralható függvényekből alkotott, az 
I felfelé trányitoti halm azon definitill 	f 	sorozat egy mérhető függvényhez m. m 
és legyen g olyan integrálhati5 függvény. amelyre tfA 	g 	m. m. minden LE - 
Először nenizonyiljuk. tiogy f inteirtilhatifi. Az ( 	g egyenlőtlenség ugyanis a me] 
ték nortnalitisa miatt egy L -től független 0 -mértéki1 balmazon 	fennall minden 
L 6 I -re. Booől következik 1 hogy. f 	g 	m. s mivel f merlietó. ennől rögtön 
adódik 1,integrdincitősága. 
Legyen 	tetszaeges pozitív szari4 	képezzlik minden L6- I indexre az 
E L 	 (1 4 (x) - 1(x) ?.. 	3 
nalmazi. Nyilván minden Ik inértielő. ebből következik. bogy n 	E 	mérhető. (.4' 1 4- 
na.m. konvergencia ésignormalitása inlet pedig 	L e_ 	=. O. Nyilván  
0 	( 	z. f. I it, (X) 	- f(X) E) tt)((E 	) 	( L E 
'Ea itt --ira iiimeszt k*Pzünki. akkor 	 felhasználdsával azt kapjuk. hogy 
11112).% (ix:if L (X) - f(X) I 4 	) 
fah& az 	! Li (rci soroz.' 	értelemben mértékben tart f-hez. 
Legyen E 	eleme. ekkor 
S- 	t gd», E 	 ' E 
EnDől leolvasható, hogy az f L aiggvénjek határozatlan Integr4 ljai egyenlő mértékben 
41, 
anszolut folytonosa 	nézve. ami azt 	hogy mindem pozitiv 	—hoz 
megadható olyan pozitiv 	.szám ugy. hogy ha 	)0.• (E) 	cr 	akkor 
kil. du-KE I)& E L 	- 
Legyen E tetszőleges pozitiv. szilm. Alkossuk meg minden 	indexpárra az 
E  t4 =  IX 	Il (X) m f6c) 7 % L 
mérhető halmazokal. Legyen 	olyan pozitiv szám9 amelyre igaz, hogy ha E e és 
)0. OD 4 	,akkor 	R 	d zI.A 6.4( 	C. 
Mivel az 	E t 	L6 / sorozat mértékben konvergens, mértékben fundamenttilis 
is. tehát van olyan "C 	index 1-bent, amelyre teijesüt, uogy ha LI i< 	ak- 
kor A (E t.14 ) ir, He mármest 	 -I. 	akkor 
SA, 	k I 47.‘ 6 SE, w q‘- ‘ 4"» 4- S Et 	I c'E/14 
S 122 	et,„ 	E. 
ek.v. 
E tetszőleges volta miatt ebből követzezik, hogy az It j tel sorozat integrálkozépen 
fundamental's. Mivel az L 4 fp inetrikus tér teljes, létezik egy olyan T tategreilhatá 
függvény, amelyhezifJce4 Integrálközépben koovergtil 
d» 40, 
Az fa ct/ sorozat loft kikább tart mértékben T -noz de navel ft. -.‚ 1 (riértékben) 
is 	f 	I m. in. Tonal 5p fdp.ldfi, amiből következik, hogy  Sj23 L , (1/44fdp 
mivel f f„. ilft,Ezzel a lemma bebizonyitothiks 
A következő lemma az általánosabb  értelemben vett Lebesgue-tétel teljesülését biztosítja 
/4- T 	e(r ) szerint ihtegrálokr .  
4. 1,114incis 	trE(P) yaltiezinitségi mérték  normal's. 
B j e Öii y ft 	normális halmazalgebree ezt,inutatia 
Legyes 	p 3 	--mérhetó nalmazoknak valamely felfelé iritayitott sorozata. 
A normalitás hizonyitása végett teltehetjük, hogy 	uarmely két elemével együtt azok 
egyesitesi halm rail is tartalmazz a. Ekkor 	szerint 	is választható felfelé iranyitottnak 
Vegytk 	- 1 felfelé irányitodnak, ekkor 
E) * )14.t. (U 	 I p) 	11—U 	P)V(d 	P PeT 
ric_pt y (P) 	ti.t.( p ) 	raulop‘ 5... pit ( 	p)* 
vagyis /1‘4, normálls. 
Most már itönnyen nebizonyitnattuk a direkt integrálfelbontitsrd vonatkozó tételünkeL 
Legyen T c- 	és tekintsik a a:,), -en kövelkezőkeppen denWL tT függvényt: 
( ((s ) 	tf (1), Nyilván O . irt 4to 	{ • Az trc 	) taggvény mérhető 
barn)* Ar••ira it, c--01;) ) Maw mivel ka 	es: o4. 5 Á Akkor a 24 1. Lemma szertx 
1t e- iff t (eCT)11.4i = 	((6--6;4 	t(P)=1 	11- 
akI P 	valamely 	Anyarlágis projetclAkt. ED641 ás a 0 	tr( 	.4elaciób4 
• 
következikt iwitY a 
rr (T) = 4,4 t(T) dpy 
tategrál létezik bármely T 6- di-4 ÍS yeg esetén. Mittel 4 minden eleme 	-- 
016411 eLti elerneinek liseárts kombinác..idjakeal. a fenti inhagril bármely  T E- 0 
esetk is lé t ezik* igy az ek -» egyefunkciondlt deft:ital. Ez a funkcional Dozitiv, 
imeáris, unit.* invarldne es invariáns q _re. Ez következik a lerf(ti funkcionálok 
hasonló tulajdonsitgalből, valaniint az iniegr:ái pOzitivitilsásél ée 1tnearttitsén14 Tektuteiik 
most et,4 elernetnek valamely ES  c, 3 (6 I,  ) Slegkisebb felső korlethal rand 
''z& telfeié trituyitott nalrnazák Ekkor ),, ,t, és tee, norrnalltáse mist 82 	Lemma, 
alapján fenaállnak a 
40 (S) u 	.C1)4 (f (s) 4,1.. 1, v Apt sup if (s i, ) 11. it -,-- c 
a 	sei Lc (S' ) 941. zt 4uoift (1/ (V 
egyenlőségek. amt at Am,. hogNormtilias 1(.01rd0 lloii i?. (I) z. 	y (I) d )4 4( 
tr, 	Se dpitt.:: 4, Tentitg, összegezve az eddigieket )  
Legyen mlost p E- e4.. (;7 	valamely 	-in vanans projekció.  ekkor 
■f(I).) ::: A,17.4 ft(P ) i d 	-pit 	0 ii, -.2 (r (p); s, 
(emit i értéke eel 	—Invariant:I projekegisan m egegyezik ir, értékével* lgy laaz 
a 43. tétel alapján a következő 
2* . 4* Plied. fla v-e . t..,,T , (z ) akkor 
-M X .1;tpi (IL (T) 4,11.. r . 
4 le, Megtegy zés. Az altalunk megadott Ally mérték a iegszükeou mindazon if:. iele 
ifirtelinetéti nértékek között, amelyek szerint lehetséges az Inteirálfelbontés. Legyen ugyt 
tevibbit jegyen P(E CO ) g . Invariáns projekcieAdig egy olyan itwri,lt 
ri felt% amely szerint lehetséges ir integrálfelbonhiss. EktorAearlzi 0 IA ( "P),  
z.- fe (c (p) dic crli-tx T ). Cs eppen ezt akertuk bebizon yitar4 
I 	P 
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